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R e su m o
N este tra b alh o estu d am os as p ro p ried ad es m agn ¶etica s d e sistem as ¯ n itos, em p a rticu lar,
d e p eq u en as p art¶³cu las form ad as p or u m red u zid o n ¶u m ero d e m o m en tos m a gn ¶eticos. C on -
sid era m o s m o d elos sim p li¯ ca d os on d e o s sp in s p o d em ser rep resen tad o s p or va ri¶a veis d e
Isin g ou co n t¶³n u as. N o caso em q u e a s vari¶av eis d e sp in s~ao d iscreta s, os m o d elo s fo ram
estu d ad o s em red es b id im en sio n ais com sim etria h ex a gon al. P ara u m a p art¶³cu la cu jos
sp in s se a co p la m an tiferrom a gn eticam en te em seu n ¶u cleo , m ostra m o s q u e as cu rvas d e
h isterese e a s su a s corresp o n d en tes assim etria s d evem ser a trib u¶³d as a u m a d esord em
m a gn ¶etica d o tip o v id ro d e sp in n a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la. M o stram os ain d a q u e p ara
u m a p a rt¶³cu la ferrim ag n ¶etica , form ad a p o r cam ad as altern ad as d e sp in s d e Isin g ¾ = 1 = 2
e S = 1 n u m a red e h ex a go n al, o p o n to d e co m p en sa»c~ao o corre som en te se o acop lam en to
en tre o s sp in s ¾ fo r ferro m agn ¶etico . N o caso d e sp in s co n t¶³n u os, estu d a m o s m o d elos
d e H eisen b erg cl¶a ssico s em tre^ d im en s~oes, tan to ferro - q u an to an tiferrom ag n ¶eticos, em
fu n »c~ao d a tem p era tu ra, d a an iso trop ia u n iax ia l e d o ca m p o m agn ¶etico . P articu larm en te,
n o ca so d e in tera»c~oes an tiferrom ag n ¶eticas, d eterm in am os o d ia gra m a d e fases d o sistem a
n o p lan o cam p o m a gn ¶etico versu s tem p eratu ra , n os casos em q u e o ca m p o ¶e p a ralelo ou
p erp en d icu lar ao eix o d e f¶acil m agn etiza »c~ao d a p a rt¶³cu la . O s cam p o s d e tran si»c~ao e su as
d ep en d e^n cias n a tem p eratu ra fo ram d eterm in ad os em fu n »c~ao d o d i^a m etro d a p art¶³cu la
co n sid erad a. E m to d os os estu d os realizad o s n este trab alh o u tiliza m o s sistem atica m en te
sim u la»c~oes d e M on te C a rlo e ap rox im a»c~o es d e ca m p o m ¶ed io .
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A b str a c t
In th is w o rk w e stu d y th e m agn etic p ro p erties o f ¯ n ite sy stem s, in p a rticu la r, sm all
p articles form ed b y a red u ced n u m b er of m ag n etic m o m en ts. W e con sid er sim p le m o d els
w h ere th e sp in s can b e rep resen ted b y Isin g o r co n tin u ou s va ria b les. W h en w e u se d iscrete
variab les, th e m o d els w ere stu d ied in tw o-d im en sio n al lattices w ith h ex a go n al sy m m etry.
F or a p a rticle w h ose sp in s h ave an a n tiferrom agn etic co u p lin g in its core, w e sh ow th a t
th e h y steresis cu rves an d th eir sh ifts are d u e to th e sp in -g la ss m a gn etic d isord er at th e
su rface o f th e p article. W e also sh ow th at for a ferrim agn etic p a rticle, w h ich is form ed b y
altern a te layers of Isin g sp in s ¾ = 1 = 2 a n d S = 1 in a h ex a gon a l a rray, th e com p en sa tion
p o in t o ccu rs o n ly fo r a ferro m a gn etic co u p lin g b etw een th e ¾ sp in s. F o r con tin u o u s sp in s
sy stem s, ferrom ag n etic a s w ell as an tiferrom ag n etic, classical H eisen b erg m o d els w ere
co n sid ered in th ree d im en sion s, a s a fu n ctio n of tem p era tu re, u n ia x ial an isotro p y an d
m a gn etic ¯ eld . P articu larly, in th e case o f a n tiferro m a gn etic in tera ction s, w e d eterm in e
th e p h ase d iag ram of th e sy stem in th e m a gn etic ¯ eld versus tem p era tu re p la n e, fo r th e
ca ses w h ere th e m agn etic ¯ eld is p a rallel or p erp en d icu la r to th e ea sy m a gn etization ax is
of th e p article. T h e tra n sitio n ¯ eld s a n d th eir d ep en d en ces o n tem p eratu re w ere fou n d
as a fu n ctio n o f th e p a rticle d ia m eter. In all th e stu d ies, w e sistem atically em p loy M on te
C arlo sim u la tio n s a n d m ea n -¯ eld ap p rox im a tio n s.
ix
C a p ¶³tu lo 1
In tr o d u »c ~a o
N os ¶u ltim os a n os im p ortan tes avan »cos te^m sid o alca n »ca d os n a d ire»c~ao d o d esen -
vo lv im en to d a n a n o ci^en cia e d a n an o tecn olog ia em to d o o m u n d o. T a n to a n an o ci^en cia
q u an to a n a n otecn ologia te^m co m o ob jetiv os criar n ovo s m ateriais e d esen volver n ovos
p ro d u tos e p ro cesso s, b asead o s n a crescen te cap acid ad e d a tecn o lo gia m o d ern a d e ver
e m a n ip u la r ¶ato m o s e m ol¶ecu las, e n a cap acid a d e d a ci^en cia d e ex p licar e p rever as
d iferen tes p ro p ried ad es o b servad a s em d im en s~o es t~a o p eq u en as. A s p oss¶³v eis ap lica »c~o es
d os resu ltad o s d as p esq u isas em sistem as cad a vez m en ores s~a o in ¶u m eras: a u m en to d a
ca p acid ad e d e a rm a zen am en to e p ro cessam en to d e d ad o s d o s com p u ta d ores, cria»c~ao d e
n ovo s m ecan ism o s m a is segu ros e m en os p reju d icia is n a tra n sfere^n cia d e m ed icam en tos
ao s p a cien tes, cria»c~ao d e m ateria is m ais leves e m ais resisten tes d o q u e m eta is e p l¶astico s,
q u e p o d eriam ser u sad o s n a con stru »c~ao d e p r¶ed ios, a u tom ¶ov eis, av i~oes; e m u itas ou tras
in ova»c~oes em d esen v olv im en to o u q u e ain d a n ~ao fora m n em seq u er im ag in a d as.
A p ossib ilid ad e d e se fa b ricar estru tu ras m ag n ¶eticas a rti¯ cia is n a esca la n a n o-
m ¶etrica tem levad o ao su rg im en to d e n ova s ¶a rea s d e p esq u isa b ¶asica em m agn etism o,
estim u la d as p ela d escob erta d e n ovo s fen o^ m en o s. O s ch am a d os n a n om agn eto s, d ev id o ao
fato d e p ossu¶³rem ta m a n h os ex trem am en te p eq u en o s, p ossu em p rop ried ad es m a gn ¶eticas
m u ito d iferen tes d a q u elas ob servad as em u m a a m o stra m a cro sc¶op ica d o m esm o elem en to.
A m a io ria d essa s p rop ried a d es ¶e d ev id a a os efeitos d e su p erf¶³cie, e co m o esses sistem as
n an o estru tu ra d os p o d em ter a t¶e 50 % d e seu s ¶a tom os n a su p erf¶³cie, n ovas p ro p ried a d es
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m a gn ¶etica s p o d em ser ob tid as e estu d ad as com o ob jetiv o d e serem a p lica d as n o d esen -
vo lv im en to d e n ova s tecn olog ia s. O d esen vo lv im en to e estu d o d e m ateria is n an o estru tu -
rad o s o correu p rin cip alm en te ap ¶os a d escob erta d o fen o^ m en o con h ecid o p o r m ag n eto re-
siste^n cia gigan te [1, 2 ], in icialm en te em m u lticam ad a s m ag n ¶eticas [3 ], e p osteriorm en te em
sistem a s gra n u lares. A p esar d o gran d e im p u lso n o estu d o d esses sistem as n a n osc¶o p icos
ter se o rigin ad o p rin cip a lm en te d ev id o µa s en o rm es p ersp ectiva s d e seu u so em sistem as
co m p u tacio n ais, h ¶a u m a in ¯ n id ad e d e ou tra s p o ss¶³veis a p lica »c~oes, tais com o: p ro d u »c~ao
d e ¶³m ~a s ain d a m a is p o d ero sos, d e m a teriais m a gn ¶eticos d o ces co m p erd as en erg¶eticas
m en o res, n a p ro d u »c~a o d e m icro-sen sores, n o d iag n ¶ostico m ¶ed ico, n a in d ¶u stria d e m ed ica-
m en tos, p igm en to s e cera^ m icas [4 , 5 ].
D o p o n to d e v ista acad e^m ico, o s sistem a s m ag n eticam en te estru tu rad o s a p resen -
tam u m a gra n d e va ried ad e d e p rop ried ad es f¶³sicas in teressan tes e fo rm a m u m con ju n to
¶u n ico p ara se estu d ar d iverso s p ro b lem as em f¶³sica d a m a t¶eria co n d en sad a , co m o su -
p erp ara m a gn etism o [6, 7 , 8, 9 ], cin ¶etica d e n u clea»c~ao e crescim en to d e g r~ao s [10 , 11],
fru stra»c~ao e com p eti»c~ao , q u e s~ao com p o rtam en to s t¶³p ico s d os v id ros d e sp in [12 , 13 ], etc.
D ev id o µa su a com p lex id a d e, a resp osta d e u m a n a n o estru tu ra µa s ex cita»c~oes ex tern as ¶e
ex trem a m en te d if¶³cil d e se m o d elar e p rev er. P o r isso, ap esar d esses sistem as n an o crista-
lin os estarem sen d o in ten sam en te estu d a d os n os ¶u ltim os an o s, eles ap resen tam d iversas
ca racter¶³sticas q u e p erm an ecem in com p reen d id as.
E x istem d iv erso s m ¶eto d os d e p ro d u »c~ao d e p art¶³cu las s¶o lid as u ltra¯ n a s. C o m o
ex em p lo , p o d e-se citar a s t¶ecn icas d e d ep o si»c~ao d e va p o r, sputterin g, m elt-spin n in g,
eletro d ep osi»c~a o e m oa gem m eca^ n ica [4 , 5]. A essa s t¶ecn icas esp ec¶³¯ cas s~ao acrescid as
d iferen tes form as d e trata m en to t¶erm ico [1 4, 15 ] n a form a»c~ao d a n an o estru tu ra ¯ n al.
C om o resu ltad o , o b t¶em -se sistem a s co m u m a gran d e varied ad e d e p ro p ried ad es f¶³sicas
in teressan tes, q u e al¶em d a s j¶a cita d as a n teriorm en te, p o d e-se in clu ir ain d a, a m ag n eto re-
siste^n cia t¶u n el [16] e o efeito H all gig an te [1 7].
O s sistem as m a gn ¶eticos n an o sc¶op ico s d e v ¶arias p art¶³cu las s~ao m u ito m a is co m -
p licad o s d e se trata r d o q u e u m sistem a form ad o p or u m a ¶u n ica p art¶³cu la isolad a , p o is
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d eve-se co n sid era r a con trib u i»c~ao d e p a rt¶³cu la s com d iferen tes tam an h os e form as, al¶em d as
p r¶op rias in tera»c~oes en tre elas. Q u an d o essas p a rt¶³cu la s est~a o su ¯ cien tem en te p r¶o x im a s, o
ca m p o gerad o p o r u m a d ela s ser¶a sen tid o p elas ou tra s atrav ¶es d e u m a in tera»c~ao d ip o la r e,
p o rtan to, as in tera »c~oes en tre to d as a s p art¶³cu las d ev em ser con sid erad as p ara se d escrever
d e m o d o correto a s p ro p ried ad es ob servad as.
N a ten ta tiva d e se elu cid ar a s p ro p ried ad es d in a^ m icas d esses sistem as d e n an o p ar-
t¶³cu las m a gn ¶eticas, d iferen tes m o d elos te¶o ricos te^m sid o p rop o stos [18, 1 9, 20 ]. E m algu n s
d eles, a s in tera»c~oes en tre a s p art¶³cu las s~a o co n sid era d as a trav¶es d e u m a sim p les varia»c~ao
n as b arreira s d e en ergia v istas p elas p art¶³cu las isolad a s, d e m o d o a ex clu ir o co m p orta-
m en to m a gn ¶etico co letiv o d o sistem a [19], en q u an to q u e em ou tros, a con sid era»c~ao d o
co m p orta m en to coletivo to rn a-se a p rin cip a l cara cter¶³stica d o m o d elo [20 ]. T a is m o d elos
s~ao em p regad o s d e a co rd o com a s ca racter¶³stica s d e cad a sistem a ob serva d o (tam an h o,
form a, co n cen tra»c~ao d e p art¶³cu las m agn ¶etica s) e d o efeito q u e se d eseja estu d ar. P o r
ou tro la d o, o estu d o d o com p o rtam en to d e u m a ¶u n ica p a rt¶³cu la , fo rm a d a in tern a m en te
p o r v ¶arios m om en tos m ag n ¶eticos q u e in tera gem en tre si a trav¶es d e u m acop lam en to d e
tro ca en tre p rim eiros v izin h os, j¶a se a p resen ta co m o u m p ro b lem a b astan te in teressa n te.
P ara esse tip o d e sistem a, p o d em os citar o in teresse p elo estu d o d os m ¶eto d os d e re-
vers~ao d a m a gn etiza »c~a o d a p a rt¶³cu la n a p resen »ca d e cam p os m agn ¶etico s: p a ra p eq u en as
an isotro p ia s sa b e-se q u e a rev ers~ao se d ¶a d e fo rm a co eren te, en q u an to q u e p ara va lo res
su ¯ cien tem en te gran d es d a an isotro p ia cristalin a , o m eca n ism o d e revers~a o se d ¶a atrav¶es
d o p ro cesso d e n u clea»c~ao.
O s p rim eiros estu d o s te¶orico s n essa ¶a rea se co n cen trara m p rin cip alm en te n o d e-
sen v olv im en to d e eq u a »c~o es p a ra o co n t¶³n u o, on d e o c¶alcu lo d a s estru tu ra s m a gn ¶etica s e d e
su a rev ers~ao sob o efeito d a tem p eratu ra e d o cam p o m a gn ¶etico ¶e realizad o su p on d o -se q u e
as co n trib u i»c~oes d e tro ca, d e a n isotrop ia crista lin a e d ip olares va ria m co n tin u am en te [21].
M ais recen tem en te, m ¶eto d os b a sead os em com p u ta»c~ao d e larga esca la te^m sid o u tiliza d os
p ara in v estig ar o s efeito s d e tem p eratu ra ¯ n ita n os fen o^ m en os d e n u clea»c~ao e crescim en to
d e estru tu ras m a gn ¶eticas [22, 2 3].
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C o m o p rob lem a s esp ec¶³¯ co s d e n osso in teresse, en con tram -se o s sistem a s n a n os-
c¶o p ico s h eterog e^n eo s, o u seja , p a rt¶³cu las q u e p ossu em in tera»c~oes ferro m a gn ¶eticas e an ti-
ferro m a gn ¶eticas com p etin d o en tre si, o s sistem as d e sp in s m isto s, o estu d o d a d ep en d e^n cia
d a m ag n etiza»c~ao d e p art¶³cu la s ferro m a gn ¶eticas co m o a^ n gu lo en tre o cam p o m a gn ¶etico
ex tern o e o eix o d e f¶acil m ag n etiza»c~ao d a p art¶³cu la, e, ¯ n a lm en te, a in vestiga »c~a o d o s es-
tad o s d e eq u il¶³b rio d e u m a p art¶³cu la a n tiferrom agn ¶etica su b m etid a a ca m p os m a gn ¶eticos
elevad o s.
O s m o d elo s d e n an o p art¶³cu las h etero g e^n eas oferecem u m a v is~ao u m p ou co m a is
rea lista d e u m a n an o p art¶³cu la [2 4, 25 , 26 , 27, 2 8, 29 ]. E m g era l, a d esord em m a gn ¶etica
e estru tu ra l ex isten te n a s b ord a s d esses sistem a s leva a u m a com p eti»c~a o en tre as d ife-
ren tes in tera»c~oes n as p rox im id a d es d a su p erf¶³cie d a n a n op a rt¶³cu la , o q u e acab a se re-
° etin d o n as p ro p ried ad es m ag n ¶eticas d as ca m a d as m ais in tern as d a m esm a. N o caso
d e n a n op a rt¶³cu la s an tiferrom ag n ¶eticas, tal d eso rd em acab a p or gerar estad os o n d e a
n an o p art¶³cu la co m p orta -se com o u m ferrom ag n eto fraco [3 0, 31 , 3 2].
N o caso d e sistem as m istos, o p rin cip al o b jetivo ¶e a con sid era»c~ao d e m ateria is
ferrim agn ¶etico s, e a in vestiga»c~ao d a p o ss¶³vel ex iste^n cia d e u m a tem p era tu ra d e co m -
p en sa »c~a o ab a ix o d e su a tem p eratu ra cr¶³tica, o n d e a s m a gn etiza »c~o es d e su a s v ¶aria s su b -
red es can cela m -se. A ex iste^n cia d e u m p on to d e com p en sa »c~a o torn a esse tip o d e m aterial
p o ten cialm en te in teressa n te p ara d iversa s ap lica»c~oes tecn o l¶o gica s, esp ecialm en te a q u elas
q u e em p reg am m ¶eto d os d e grava»c~a o term o m a gn ¶etica [33 , 3 4, 35 , 3 6]. A lg u n s m o d elos
te¶o ricos sim p les j¶a foram em p rega d os n a in v estiga »c~ao d a tem p era tu ra d e com p en sa »c~a o d e
sistem a s in ¯ n ito s d e sp in s m istos. N o caso d e red es q u a d rad as, m u itas t¶ecn icas d e an ¶a lise
foram e con tin u am sen d o em p regad as n o estu d o d esses sistem as, ta is co m o : ex p an s~o es
em s¶eries d e a lta s tem p eratu ras [37], gru p o d e ren o rm a liza»c~ao [3 8, 39 ], teo rias efetivas d e
ca m p o m ¶ed io [40 , 4 1] e sim u la»c~oes d e M on te C a rlo [4 2, 43 ].
S ab e-se q u e p a rt¶³cu las su ¯ cien tem en te p eq u en as co m p orta m -se com o u m d om ¶³n io
¶u n ico , d e fo rm a q u e to d o s os seu s m o m en tos m agn ¶etico s giram co eren tem en te n a d ire»c~ao
d e u m ca m p o m agn ¶etico ex tern o [44 ]. P or ou tro lad o , q u a n d o o tam a n h o d a p art¶³cu la
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cresce, a con ¯ g u ra»c~ao d e u m ¶u n ico d om ¶³n io d eix a d e ser en erg¶eticam en te favo r¶avel. N esse
ca so , q u a n d o os m o m en tos m ag n ¶eticos d a p a rt¶³cu la giram n a d ire»c~ao d e u m cam p o
m a gn ¶etico ex tern o, ela assu m e u m a co n ¯ gu ra »c~a o d e m ¶u ltip los d o m ¶³n ios. Q u a n d o a
p art¶³cu la p o d e ser d escrita p or u m ¶u n ico d om ¶³n io , ela ap resen ta cu rva s d e m ag n etiza»c~ao
b astan te d iferen tes d ep en d en d o d o a^ n g u lo en tre o cam p o e o seu eix o f¶acil. N o ca so d e
p art¶³cu las ferro m a gn ¶etica s n ~ao t~ao p eq u en as p ara serem co n sid era d as co m o u m d om ¶³n io
¶u n ico , d eve-se levar em co n ta q u e seu s m om en tos m ag n ¶eticos, ap esa r d e in tera girem en -
tre si, n ~ao s~ao n ecessariam en te co eren tes. D esta form a, a p art¶³cu la com o u m to d o p o d e
ap resen tar u m com p o rtam en to b asta n te d iferen te d aq u ele veri¯ ca d o n o caso d e u m ¶u n ico
d om ¶³n io . A d eterm in a»c~a o d a m ag n etiza»c~ao d e p a rt¶³cu las q u e n ~ao s~ao co n sid era d as m o-
n od o m ¶³n ios se revela in teressa n te, p ois os resu lta d os ob tid os n os caso s em q u e o cam p o
m a gn ¶etico ¶e p ara lelo ou p erp en d icu lar a o eix o f¶acil d iferem d aq u eles co n h ecid os p ara
p art¶³cu las com u m ¶u n ico d o m ¶³n io [44].
N o caso d e p art¶³cu las an tiferrom ag n ¶eticas u n ia x ia is, ¶e d e in teresse se estu d a r os
d iferen tes estad o s d e eq u il¶³b rio q u e este tip o d e sistem a a p resen ta q u an d o su b m etid o a
ca m p os m a gn ¶eticos in ten sos. A in vestig a»c~ao d e a n tiferro m agn etos u n ia x iais n o lim ite
term o d in a^ m ico m ostra a ex iste^n cia d e u m rico d ia gra m a d e fases, p rin cip alm en te q u an d o
o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o e o eix o f¶a cil d a p art¶³cu la s~ao p aralelo s. E sse d ia gra m a d e
fases ap resen ta lin h a s d e tran si»c~ao d e p rim eira e segu n d a ord em , on d e a d ep en d e^n cia d o
ca m p o com a tem p era tu ra ¶e b em co n h ecid a [45, 46 , 47 , 48 , 49 ]. O ob jetiv o d e se estu d a r
esse tip o d e sistem a ¶e o d e se in vestig ar os efeito s d e tam an h o ¯ n ito e d e su p erf¶³cie so b re
seu s estad os d e eq u il¶³b rio , b em co m o a d ep en d e^n cia d a s lin h as cr¶³tica s n os p ara^ m etros d o
h am ilton ian o d o sistem a .
N os ca p¶³tu los segu in tes, ap resen tam os algu n s m o d elos sim p li¯ ca d os u tiliza d os n o
estu d o d as p rop ried a d es m agn ¶etica s d e u m a p eq u en a p art¶³cu la m agn ¶etica isolad a . E m
to d os os m o d elo s su p ~oem -se q u e os m om en to s m ag n ¶eticos s~ao lo caliza d os e d istrib u¶³d os
d iscretam en te n u m a red e. N o d o is p rim eiros m o d elos, co n sid era -se u m a p art¶³cu la b id i-
m en sion al, form ad a p or u m sp in cen tra l en v olv id o p o r a n ¶eis co n ce^n trico s d e sp in s. A
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red e u tilizad a com o b ase p ara o arra n jo d os sp in s ap resen ta sim etria h ex a gon al [50 ]. N o
C ap¶³tu lo 2, con sid era-se u m a p a rt¶³cu la an tiferrom agn ¶etica [5 1, 5 2], form ad a p or u m n ¶u cleo
d e sp in s an tiferrom ag n eticam en te acop lad os e u m a su p erf¶³cie com estru tu ra d o tip o v id ro
d e sp in [53 ]. A l¶em d a in tera»c~a o d e tro ca ex isten te en tre o s sp in s p rim eiro s v izin h o s d o
sistem a , con sid era-se ta m b ¶em o efeito d a a p lica»c~ao d e u m ca m p o m a gn ¶etico ex tern o . O
m o d elo, q u e p o d e ser u tilizad o com o u m a sim p li¯ ca»c~ao p ara u m a n an op art¶³cu la a n tifer-
rom ag n ¶etica, fo i estu d ad o atrav¶es d a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io e d e sim u la »c~o es d e
M on te C arlo [5 4]. E ssas t¶ecn icas d e an ¶a lise n o s p ossib ilitara m estu d ar o com p o rtam en to
d o m o d elo em fu n »c~a o d a tem p eratu ra e d o ca m p o m agn ¶etico ex tern o. C om o ser¶a v isto,
ap esar d e b asta n te sim p li¯ ca d o, o m o d elo co n sid era d o rep ro d u z alg u n s d o s resu lta d os
ex p erim en tais o b servad o s em n an o p art¶³cu las rea is [3 0, 31 ].
N o C a p¶³tu lo 3 tratam os u m a p eq u en a p a rt¶³cu la ferrim agn ¶etica m ista co m sp in s
d o tip o Isin g ¾ = 1= 2 e S = 1 [5 5]. O arran jo d e sp in s n esse sistem a ¶e tom ad o d e fo rm a
q u e cad a ca m ad a d a p art¶³cu la seja fo rm a d a p or u m ¶u n ico tip o d e sp in , e p o ssu a ca m a d as
v izin h as com sp in s d o o u tro tip o. P or ex em p lo , se o sp in cen tral for u m sp in ¾ = 1= 2,
a p rim eira ca m a d a d eve ser co n stitu¶³d a som en te p or sp in s S = 1, a segu n d a cam ad a
som en te p o r sp in s ¾ = 1 = 2, e a ssim su cessivam en te, at¶e u m lim ite m ¶ax im o d e ca m a d as
co n sid erad as. A l¶em d a in tera »c~a o d e tro ca en tre os sp in s p rim eiros v izin h os d a p art¶³cu la
(q u e n este m o d elo p o d e ser d o tip o ¾ ¡ S , ¾ ¡ ¾ e S ¡ S ), tam b ¶em leva -se em con ta o efeito
d o ca m p o cristalin o so b re os sp in s d o tip o S . N ova m en te, em p reg a-se a a p rox im a»c~ao d e
ca m p o m ¶ed io e sim u la»c~oes d e M on te C arlo p ara in vestig ar as p rop ried ad es m a gn ¶eticas d o
m o d elo. E m p articu lar, ¶e d ad o e^n fa se n a d eterm in a»c~ao d a tem p eratu ra d e co m p en sa»c~ao
d o sistem a, co n sid era n d o a s con trib u i»c~oes d e ca d a term o d o h am ilton ian o d o m o d elo. O
m esm o tip o d e an ¶a lise rela tiva m en te a o p o n to d e com p en sa»c~ao em sistem as m acrosc¶o p icos
j¶a h av ia sid o realiza d o p ara sistem a s em red es d o tip o hon eycom b e q u a d rad a [40 , 41, 4 2,
43 ] com d u as su b -red es in terp en etran tes. N esses sistem a s, as in tera»c~oes d e tro ca en tre
sp in s p rim eiros v izin h o s s~ao to d a s d o tip o ¾ ¡ S . N o m o d elo ap resen ta d o n esta T ese, assim
co m o n o caso d e u m sistem a m acrosc¶op ico fo rm a d o p or ca m a d as d e d ois tip o s d iferen tes
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d e sp in s [5 6, 57 ], con sid era-se, al¶em d o acop lam en to ¾ ¡ S , in tera»c~oes d e tro ca d o tip o
¾ ¡ ¾ e S ¡ S en tre p rim eiros v izin h os. C o m o v erem os a segu ir, o s resu ltad os ob tid os
co n sid eran d o-se u m a p eq u en a p a rt¶³cu la s~ao q u alita tiva m en te sim ila res a os ob tid os n o caso
d e u m sistem a in ¯ n ito (resu lta d o a p resen ta d o n o A p e^n d ice D ).
N o C ap¶³tu lo 4 d esta T ese, co n sid era m o s u m a p a rt¶³cu la trid im en sion a l, form ad a
p o r u m sp in cen tral en volv id o p or esferas con ce^n trica s d e sp in s. A s esferas s~ao cir-
cu n scritas em u m a red e c¶u b ica e os sp in s lo calizad o s em ca d a s¶³tio d a red e p o d em g i-
rar em q u a lq u er d ire»c~a o d e u m sistem a d e refere^n cia ca rtesian o . O m o d elo ¶e d escrito
p o r u m h a m ilton ian o d e H eisen b erg cl¶assico, com in tera »c~o es ferrom agn ¶etica s en tre os
sp in s p rim eiros v izin h o s, u m a in tera »c~a o co m o cam p o m agn ¶etico ex tern o e u m term o d e
an isotro p ia u n iax ia l d e ¶³o n ¶u n ico [5 8]. C om a u tiliza »c~a o d a ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io
e a trav¶es d e sim u la»c~oes d e M on te C arlo o b tiv em os a d ep en d e^n cia d a m agn etiza »c~a o d o
sistem a em fu n »c~a o d a tem p eratu ra n o s casos d e ca m p o p ara lelo ou p erp en d icu la r ao eix o
f¶acil.
N o ¶u ltim o cap¶³tu lo d esta T ese, con sid eram os u m a p eq u en a p art¶³cu la an tiferro-
m a gn ¶etica co m sp in s in tera gin d o en tre si atrav ¶es d e u m a co p la m en to d e tro ca en tre
p rim eiro s v izin h os, d ad o p elo h am ilto n ia n o d e H eisen b erg cl¶assico . A l¶em d essa in tera»c~ao
d e tro ca , ta m b ¶em leva-se em con ta o efeito d o cam p o crista lin o, a trav¶es d a con trib u i»c~ao
d e u m a an iso tro p ia u n iax ia l d e ¶³on ¶u n ico, b em co m o o a co p la m en to com u m cam p o
m a gn ¶etico ex tern o. C o n sid era m o s os ca sos em q u e o cam p o m a gn ¶etico ex tern o ¶e p aralelo
e p erp en d icu lar a o eix o f¶a cil d a p art¶³cu la . A trav¶es d a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io e d e
sim u la»c~oes d e M on te C arlo o b tiv em os os esta d os d e eq u il¶³b rio d o sistem a, d eterm in an d o
o seu d ia gra m a d e fases n o p lan o cam p o m agn ¶etico versus tem p eratu ra .
P ara o estu d o d e to d os os m o d elo s d escrito s a cim a , u tiliza m o s com o u m a d as
¶ferra m en tas d e an ¶a lise a ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io . E im p ortan te salien tar q u e n esses
sistem a s a u tiliza»c~ao d a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io req u er u m p o u co m ais d e trab a lh o
d o q u e n o caso d os sistem a s in ¯ n ito s. N o caso d e u m sistem a ¯ n ito, d ev id o µa q u eb ra d e
sim etria tran slacio n al, n ~ao se p o d e co n sid era r q u e o cam p o efetivo sob re ca d a m om en to
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seja o m esm o , in d ep en d en tem en te d e su a p osi»c~ao . N a verd ad e, d eve-se co n sid era r q u e o
ca m p o efetivo ¶e d ep en d en te d a p o si»c~a o d o sp in n a p art¶³cu la e, d esta form a, d eve-se leva r
em con ta u m n ¶u m ero b astan te g ran d e d e eq u a»c~oes acop lad a s. P a ra u m a m elh or d iscu ss~ao
d o u so correto d a ap rox im a»c~a o d e ca m p o m ¶ed io n os tip os d e sistem as con sid erad os n esta
T ese, a p resen ta m o s n o s A p e^n d ices A e B u m a d escri»c~a o sim p li¯ cad a d a a p rox im a»c~ao
co n sid erad a p a ra os m o d elos q u e em p reg am va ri¶a veis d e Isin g , b em co m o n o A p e^n d ice E ,
p ara o ca so d e sistem as co m h am ilton ian o s d e sp in s co n t¶³n u os.
A ou tra ferram en ta u tiliza d a n o estu d o d o s m o d elos d escrito s a cim a s~a o as si-
m u la»c~oes d e M o n te C arlo. A id ¶eia d o m ¶eto d o d e M on te C a rlo con siste em se escolh er
ad eq u ad a m en te u m a seq Äu e^n cia d e co n ¯ gu ra »c~o es q u e ob ed ecem a u m a ca d eia d e M arkov .
A p a rtir d o h a m ilto n ia n o d e ca d a m o d elo estu d ad o , u tilizam os g era d ores d e n ¶u m eros
alea t¶orios p ara sim u lar a con trib u i»c~ao estat¶³stica d o s d iferen tes estad o s d o m od elo, a ¯ m
d e q u e as con ¯ gu ra»c~oes g era d as evo lu a m p a ra a d istrib u i»c~ao d e eq u il¶³b rio correta. A lgu m as
co n ¯ gu ra»c~oes in icia is s~ao g era d as lon g e d o eq u il¶³b rio , m as µa m ed id a q u e o tem p o p assa o
algo ritm o u tiliza d o leva a m u itas co n ¯ gu ra »c~o es t¶³p ica s d e eq u il¶³b rio d o sistem a q u e p o d em ,
en t~a o, ser em p regad as n o c¶a lcu lo d a s g ran d ezas term o d in a^ m icas d e in teresse [59 , 60]. O
m ¶eto d o d e M o n te C a rlo ¶e p o r d e¯ n i»c~ao u m m ¶eto d o d e estu d o d os esta d os d e eq u il¶³b rio,
en tretan to, ¶e b asta n te com u m o seu em p rego p a ra a an ¶alise d e estad os estacio n ¶arios, co m o
em tran si»c~oes d e fa ses fo ra d o eq u il¶³b rio [61 ]. N esta T ese, a l¶em d o u so d a s sim u la»c~oes d e
M on te C arlo p ara a ob ten »c~ao d o s esta d os d e eq u il¶³b rio d os sistem as con sid erad o s, b em
co m o p a ra calcu lar su as p rop ried a d es term o d in a^ m icas, este m ¶eto d o ta m b ¶em ¶e em p reg ad o
p ara d escrever as cu rvas d e h isterese e os estad o s m eta est¶aveis alca n »ca d os p elo sistem a.
N este sen tid o, ap resen tam os n o A p e^n d ice C u m a b rev e d iscu ss~ao so b re a d eterm in a»c~ao
d e u m a cu rva d e h isterese e u m a d escri»c~ao sob re com o sim u la »c~o es s~ao u tiliza d as n os ca sos
d e n ~ao eq u il¶³b rio term o d in a^ m ico .
A p esar d e n o ¯ n al d e cad a cap¶³tu lo a p resen tarm os as con clu s~oes e a s p ersp ectivas
d e trab a lh o s fu tu ros, n o C ap¶³tu lo 6 a p resen tam os as con clu s~oes g era is so b re os estu d os
rea lizad os n esta T ese.
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C a p ¶³tu lo 2
P a r t¶³c u la a n tife r r o m a g n ¶e tic a
O estu d o d e p eq u en as p art¶³cu la s an tiferrom ag n ¶eticas tem receb id o m u ita aten »c~ao
n os ¶u ltim o s an o s, p rin cip a lm en te d ev id o a o fato d e a p resen tarem algu m as cara cter¶³sticas
m a gn ¶etica s d e orig em a in d a n ~ao su ¯ cien tem en te escla recid as (a p resen »ca d e u m a p e-
q u en a m ag n etiza»c~ao p erm an en te) ou n ~ao esp era d as (com o p or ex em p lo , o p o ten cial q u e
essas p a rt¶³cu las ap resen tam d e revers~ao d e su a m agn etiza »c~a o p o r tu n elam en to q u a^ n tico
[6 2, 63 ]). E ssas p a rt¶³cu las p ossu em u m a g ran d e raz~a o en tre su a su p erf¶³cie e seu vo lu m e
e, p o rta n to, p a rece ser razo¶a vel correlacio n ar a lg u m a s d essa s p ro p ried ad es m a gn ¶eticas
co m o co n seq Äu e^n cia d os efeito s d e su a su p erf¶³cie. P o r o u tro lad o, n o caso d e u m a p eq u en a
p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica, o n ¶u m ero d e sp in s em cad a su b -red e p o d e n ~ao estar com p en -
sad o em b aix a s tem p eratu ra s, e esta cara cter¶³stica p or si s¶o p o d e ser o fa tor resp on s¶avel
p ela em erg e^n cia d e u m a fa se ferrom agn ¶etica fraca, p or ex em p lo.
A lgu n s resu lta d os ex p erim en ta is ob tid os a trav¶es d o esp alh am en to d e n e^u tron s
p o la rizad o s [64 ], M Äossb au er [65 ] e m ed id as d e m ag n etiza»c~ao [24] em n a n op a rt¶³cu las fer-
rim ag n ¶eticas e a n tiferro m a gn ¶eticas co rrob oram a id ¶eia d e q u e essas p eq u en as p art¶³cu las
sejam form ad a s p or u m n ¶u cleo d e sp in s an tiferrom ag n eticam en te aco p la d os, en vo lto p o r
u m a cam ad a m ag n eticam en te d eso rd en a d a. O s efeito s d e tam an h o ¯ n ito s~ao in eren tes
a essas p a rt¶³cu las, e o n ¶u m ero d e co ord en a »c~a o red u zid o d os sp in s d a su p erf¶³cie seria o
resp o n s¶av el p ela d esord em m ag n ¶etica d a su p erf¶³cie q u e, p o r su a v ez, d eterm in a ria o co m -
p o rtam en to m a gn ¶etico d as cam ad as m ais in tern a s d e sp in s d a n an op art¶³cu la. A l¶em d isso,
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a ex iste^n cia d e u m a cam ad a m ag n eticam en te d eso rd en ad a n essas n a n op a rt¶³cu la s, torn a
im p o ss¶³vel a trad icion a l an ¶a lise d o a n tiferro m a gn etism o b a sead a n a d iv is~ao d o sistem a em
d u as ou m a is su b -red es in terp en etran tes, d ev id o µa b a ix a sim etria tran sla cion a l.
A d esord em m agn ¶etica d o s sp in s n a su p erf¶³cie d e u m a p eq u en a p art¶³cu la an ti-
ferro m a gn ¶etica o u ferrim a gn ¶etica p o d e ser esp era d a p o r m u ita s raz~oes. O ord en am en to
m a gn ¶etico d e u m m a terial m acrosc¶op ico ferrim ag n ¶etico ou an tiferrom ag n ¶etico en volve o
acop lam en to d e sp in s com co n sta n tes d e tro ca n ega tiva s, e o sistem a p o d e ser d escrito
p o r d u a s o u m ais su b -red es co m m o m en tos em d iferen tes d ire»c~oes ou sen tid os. N o caso
d e a n tiferro m a gn etos t¶³p icos, a form a»c~ao d essas su b -red es ¶e esp o n ta^ n ea, en q u an to q u e
n os ferrim agn etos, ela d ep en d e d a com p o si»c~ao a to^ m ica d o m aterial. N o caso d e u m a
p eq u en a p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica, a red u »c~ao d o cam p o efetivo ex p erim en ta d o p elos
sp in s d e su a su p erf¶³cie (d ev id o a o seu red u zid o n ¶u m ero d e co o rd en a »c~ao) ¶e su ¯ cien te p ara
p rovo car u m a d esord em m agn ¶etica n esses sp in s. P o r o u tro la d o, n o ca so d e u m a p eq u en a
p art¶³cu la ferrim ag n ¶etica , q u a n d o algu n s ¶³on s d e ox ig e^n io est~a o au sen tes em su a su p erf¶³cie,
ou lig am -se a m o l¶ecu las org a^ n ica s, a in tera»c~ao d e tro ca, u su a lm en te m ed iad a p o r u m ¶³on
d e ox ig e^n io, ¶e en fra q u ecid a, sen d o isto su ¯ cien te p ara in d u zir a d esord em m agn ¶etica n a
su p erf¶³cie [2 4, 25 , 30, 3 1].
O efeito d o s sp in s q u e se en con tram n a su p erf¶³cie so b re o com p orta m en to m ag n ¶e-
tico d a p art¶³cu la (ferrom agn ¶etica , an tiferrom ag n ¶etica ou ferrim a gn ¶etica) tem sid o o b jeto
d e estu d o d e m u itos p esq u isad o res. P o r ex em p lo , cita m o s o tra b alh o d e T ro h id o u e B lack -
m a n [6 6], q u e con sid eram u m a p eq u en a p art¶³cu la a n tiferro m a gn e¶etica esf¶erica com sp in s
d e Isin g . N esse trab a lh o , o s au to res in v estiga ram o efeito d a su p erf¶³cie e d o n ¶u m ero
d e sp in s n ~ao com p en sa d os n o co m p ortam en to a n tiferro m agn ¶etico d a p art¶³cu la . A s in -
tera »c~o es d e tro ca foram con sid erad a s igu a is em to d a a p art¶³cu la e o p a ra^ m etro d e ord em
era a d iferen »ca en tre a m a gn etiza »c~a o d as su b -red es acop lad a s en tre si an tiferro m a gn eti-
ca m en te. A lgu n s a n os m ais tard e, T ro h id o u e colab o rad o res ex am in a ram u m m o d elo u m
p o u co m a is rea l¶³stico co m a u tiliza»c~ao d e sp in s d e H eisen b erg [67, 68 , 6 9]. N esses tra b a-
lh o s, eles con sid erara m u m a p art¶³cu la com p letam en te an tiferrom agn ¶etica , o n d e o n ¶u cleo
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ap resen tava u m a an isotro p ia u n iax ial e a su p erf¶³cie a p resen ta a n isotrop ia tan to u n iax ial
q u an to rad ial. C o m esse m o d elo, os au tores in vestiga ram o efeito d a a n isotrop ia so b re
os sp in s d a su p erf¶³cie n a m a gn etiza»c~ao e co erciv id a d e d a p a rt¶³cu la e n o m ecan ism o d e
rev ers~ao d e su a m agn etiza »c~a o. N a m esm a lin h a, D im itrov e W y sin [70, 71] u sara m as
eq u a »c~o es d e L an d au -L ifsh itz p ara in v estiga r o efeito d a an iso trop ia n a su p erf¶³cie d e u m a
p art¶³cu la ferro m a gn ¶etica esf¶erica . E m u m d esses tra b alh os [7 0] to d os os eix os d e f¶a cil
m a gn etiza »c~a o ap on tam em d ire»c~o es a leat¶o ria s n a p art¶³cu la; n o o u tro [7 1], a p en as os sp in s
p r¶ox im o s µa su p erf¶³cie ap resen tam an isotro p ia rad ial.
O u tros trab a lh os m a is recen tes te^m sid o p u b licad o s com o o b jetivo d e escla recer o
p ap el d os sp in s d a su p erf¶³cie d e u m a p eq u en a p a rt¶³cu la em su a s cu rvas d e m a gn etiza »c~a o e
h isterese. P or ex em p lo, n o caso d e u m a p art¶³cu la ferro m a gn ¶etica, as sim u la »c~o es rea liza d as
p o r D im ian e K ach kach i [7 2, 73 ] e L a b aye e co la b ora d ores [74] a ju d a m a esclarecer a
rev ers~ao n ~ao u n ifo rm e d a m ag n etiza»c~ao d a p a rt¶³cu la. D im ia n e K ach kach i estim a ram
a co n trib u i»c~ao d e u m a an iso trop ia rad ial n a su p erf¶³cie d e u m a p art¶³cu la en q u a n to seu
n ¶u cleo ex p erim en tava u m a an isotro p ia u n ia x ia l. P or ou tro lad o, L a b aye e colab o rad o res
estu d ara m o efeito d a an iso trop ia ra d ia l d a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la em fu n »c~ao d o tam an h o
d a p art¶³cu la. N o caso d e u m a p art¶³cu la ferrim a gn ¶etica , lem b ram os a in d a o s estu d os
rea lizad os p or Ig lesias e L ab a rta [7 5, 7 6], o n d e foi iv estiga d a a d ep en d e^n cia d o m eca n ism o
d e revers~ao d a m a gn etiza»c~ao d a p art¶³cu la com a a n isotrop ia d e su p erf¶³cie e a fo rm a d a
p art¶³cu la.
C o n sid era n d o as in v estig a»c~oes d escritas a cim a , estu d a m o s n este C a p¶³tu lo u m
m o d elo b id im en sion a l sim p li¯ cad o p a ra o estu d o d e algu m as d as p rop ried ad es m a gn ¶eticas
ap resen tad as p or u m a p eq u en a p a rt¶³cu la a n tiferro m agn ¶etica . A ssu m im os q u e a p art¶³cu la
¶e form ad a p or sp in s d o tip o Isin g , a n tiferrom agn etica m en te a co p la d os em seu n ¶u cleo,
e m ag n eticam en te d esord en ad o s em su a su p erf¶³cie. O d eso rd en am en to d a ca m a d a su -
p er¯ cia l d a p art¶³cu la ¶e rep resen ta d o p or u m a d istrib u i»c~a o d e aco p la m en tos en tre sp in s
p rim eiro s v izin h os d o tip o v id ro d e sp in [53 ]. P a ra estu d ar o com p o rtam en to m a gn ¶etico
ap resen tad o p o r este m o d elo, u tilizam os a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io e sim u la »c~o es
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d e M o n te C arlo. N o restan te d este C ap¶³tu lo, a p resen tam os o m o d elo e o s c¶alcu lo s n a
ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io (d eta lh es s~a o m ostra d os n o p rim eiro ap e^n d ice d esta T ese),
a d escri»c~ao d a s sim u la »c~o es d e M o n te C arlo e, ¯ n alm en te, os resu ltad o s ob tid os, em q u e
ap resen tam os o com p o rtam en to m ag n ¶etico d o sistem a em fu n »c~ao d a tem p eratu ra e d o
ca m p o m a gn ¶etico ex tern o a p licad o .
2 .1 M o d e lo
O m o d elo co n sid era d o p a ra a p art¶³cu la con siste d e u m arran jo b id im en sio n al d e
sp in s, em q u e esses en co n tra m -se d isp ostos em a n ¶eis h ex ag on a is con ce^n trico s. N a ¯ gu ra
2.1 v em os u m ex em p lo d e u m sistem a d e seis cam ad a s.
F ig u ra 2.1 : R epresen ta»c~ao esqu em ¶atica de um a part¶³cula de seis cam adas, disposta em
um substrato hexagon al. O s c¶³rculos in dicam os spin s da part¶³cula.
N a a u se^n cia d e d eso rd em m a gn ¶etica n a su p erf¶³cie, este tip o d e p a rt¶³cu la ap resen ta sim e-
tria h ex ago n al, d e form a q u e a p a rt¶³cu la p o d e ser d iv id id a em su b -red es fo rm a d as p o r
gru p os d e sp in s q u e p o ssu em p osi»c~oes eq u ivalen tes. E n treta n to , co m a q u eb ra d e sim etria
im p o sta p ela su p erf¶³cie d esord en ad a, o s sp in s d e u m d a d o g ru p o d a p art¶³cu la d eix am
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d e ser eq u iva len tes en tre si, d e fo rm a q u e a cad a sp in , p o d e ser asso ciad a u m a su b -red e
d iferen te.
S u p om os q u e o sistem a ap resen ta u m a forte an isotro p ia u n ia x ial, d e form a q u e
seu s sp in s p o d em ap on tar ap en as n u m a ¶u n ica d ire»c~a o. O s m om en to s m a gn ¶etico s s~ao
d escritos p o r sp in s d e Isin g , on d e ca d a va ri¶a vel d e sp in assu m e os valores ¾ = § 1 . N a in -i
vestiga»c~ao d as p ro p ried ad es d o m o d elo estu d ad o s~ao con sid erad a s p art¶³cu las d e d iferen tes
n ¶u m ero s d e cam ad a s, en treta n to , n a s a n ¶alises ap resen ta d as co n sid era m o s p a rticu larm en te
u m a p art¶³cu la com seis cam ad a s d e sp in s. E ssa p a rt¶³cu la p o ssu i u m a ra z~a o ap rox im a d a-
m en te ig u al a 0;30 en tre o n ¶u m ero d e sp in s n a su a su p erf¶³cie e n o seu vo lu m e, torn a n d o-se
razo¶a vel esp erar-se q u e os sp in s en con trad o s n a su p erf¶³cie d a m esm a , con trib u a m su b stan -
cialm en te p ara as su a s p ro p ried ad es m a gn ¶eticas.
O h a m ilto n ia n o d o m o d elo p ara a p art¶³cu la an tiferro m a gn ¶etica ¶e rep resen tad o
p o r
X X1H = ¡ J ¾ ¾ ¡ H ¾ ; (2 .1 )ij i j i
2 < i;j > i
on d e H ¶e o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o, e J ¶e a in tera »c~a o d e tro ca ex isten te en tre sp in sij
p rim eiro s v izin h os. P or ex em p lo, n a ¯ g u ra 2 .1 ex em p li¯ ca m o s u m sp in n o s¶³tio i e seu s
seis p rim eiro s v izin h os (j1,..., j6). J assu m e o valor J = J , com J < 0, q u an d o ¾ij ij i
e ¾ s~a o sp in s q u e p erten cem ao n ¶u cleo d o sistem a. O n ¶u cleo in clu i o sp in cen tra l d aj
p art¶³cu la e to d o s o s d em a is at¶e a su a q u in ta cam ad a m ais in tern a. P o r ou tro la d o, os
sp in s d a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la (n este m o d elo, a su p erf¶³cie com p reen d e to d os os sp in s
p erten cen tes µa sex ta cam ad a) ap resen tam u m a d esord em m agn ¶etica t¶³p ica d e u m v id ro
d e sp in d e Isin g. P o rtan to, p a ra a s in tera»c~o es n a su p erf¶³cie, e en tre esta e o n ¶u cleo, a
co n sta n te d e tro ca, J , d eve sa tisfa zerij
X
J = 0 ; (2 .2 )ij
< i;j >
on d e a so m a ¶e rea lizad a sob re to d os os p ares d e sp in s p rim eiro s v izin h os d a p a rt¶³cu la,
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co m p elo m en os u m sp in n a su p erf¶³cie. D esta form a, p a ra o s a co p la m en tos en tre o s sp in s
d a su p erf¶³cie e d estes co m o n ¶u cleo , assu m im o s a segu in te d istrib u i»c~a o d e p ro b ab ilid a d e:
1
p (J ) = [±(J + J ) + ± (J ¡ J )] ; (2 .3 )sf ij ij ij
2
on d e ± (x ) ¶e a d istrib u i»c~ao d elta d e D irac.
A seg u ir ap resen tam os os c¶alcu lo s d a ap rox im a»c~a o d e cam p o m ¶ed io e d as sim u -
la »c~o es d e M on te C arlo.
2 .2 A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io
O estu d o d as p rop ried a d es m a gn ¶etica s d a p a rt¶³cu la an tiferro m a gn ¶etica, n a a p ro-
x im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io , ¶e realizad o a p ¶os a ob ten »c~ao d as eq u a»c~oes ap rox im ad a s p ara as
m a gn etiza »c~o es m ¶ed ias d e ca d a sp in ¾ d o sistem a:i
X1 ¡¯ Hm = < ¾ > = ¾ e ; (2 .4 )i i i
Z f¾ giP
on d e o so m a t¶orio ¶e realizad o sob re to d as as co n ¯ gu ra »c~o es d e sp in s d o sistem a e Z ¶e¾ i
a su a fu n »c~a o p a rti»c~ao .
P ara se o b ter essa s m a gn etiza »c~o es, u tiliza m o s a d esigu a ld a d e d e B o go liu b ov ,
m o strad a d etalh ad a m en te n o A p e^n d ice A d esta tese. U tilizan d o o h am ilton ian o ten ta tiva
X
H = ¡ n ¾ ; (2 .5 )0 i i
i
ob t¶em -se a en ergia liv re d o sistem a com o
½ ¾X X XJ ij
G (T ;H ;N ) = m m ¡ k T ln 2 co sh [¯ (H + J m )] : (2 .6 )C M i j B ij j
2< i;j> i j
G (T ;H ;N ) ¶e a en ergia liv re d o sistem a n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io, q u eC M
p o d e ser escrita com o
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X
G (T ;H ;N ) = g (T ;H ;N ) : (2 .7 )C M i
i
A m ag n etiza»c~ao m ¶ed ia total d o sistem a , M , p o d e ser o b tid a atrav ¶es d a eq u a»c~ao d a ter-
m o d in a^ m ica ,
@ G (T ;H ;N )C M
M (T ;H ;N ) = ¡ : (2 .8 )
@ H
A ssim , a m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la p o d e ser escrita co m o
@ g (T ;H ;N )i
m = ¡ ; (2 .9 )i
@ H
ob ten d o -se
· µ ¶¸X
m = tan h ¯ H + J m : (2.10 )i ij j
j
A eq u a»c~ao 2.10 ¶e v ¶alid a p ara to d os os sp in s d a p art¶³cu la. P a ra o c¶alcu lo d a
nm a gn etiza »c~a o d os sp in s q u e en co n tram -se n o n ¶u cleo, m , co n sid era -se o acop lam en toi
an tiferrom ag n ¶etico, d e form a q u e a co n stan te J assu m e u m ¶u n ico valor J = J < 0. P o rij ij
ou tro lad o, p a ra a s in tera»c~oes d e tro ca n a su p erf¶³cie, e en tre esta e o n ¶u cleo, u tiliza-se
a d istrib u i»c~ao d e p rob a b ilid ad es d e¯ n id a n a eq u a »c~a o 2 .3 . A m ag n etiza»c~ao d esses sp in s,
sfm , ¶e o b tid a en t~a o, calcu lan d o-se a m ¶ed ia co n ¯ gu ra cion a l,i
Z
sfm = m p (J )d J : (2.11 )i i s f ij ij
A s eq u a »c~o es 2.10 e 2.11 forn ecem u m sistem a d e eq u a»c~oes a co p la d as p ara as m a gn etiza-
»c~o es lo ca is d a p art¶³cu la n a ap rox im a»c~a o d e ca m p o m ¶ed io . P a ra a solu »c~a o d esse sistem a
d e eq u a»c~oes u tiliza-se a s su b -ro tin a s n u m ¶erica s d e co n v erg e^n cia g lo b al j¶a co n h ecid as (ver
C ap . 10 d o N um erical R ecipes [7 7]).
¶E in teressan te p erceb er co m o algu m as ap rox im a »c~o es, d ita s d e cam p o m ¶ed io , p o-
d em levar a ex p ress~oes in corretas p a ra a en erg ia liv re, em b ora p ossam resu lta r em ex -
p ress~oes corretas p ara a m a gn etiza »c~a o d o sistem a. N a ten tativa d e m elh or escla recer
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esse p o n to, n o A p e^n d ice B ap resen ta m o s a lg u m as vers~oes d essa ap rox im a»c~ao a p lica d as
p ara o m o d elo d e Isin g. M ostra m o s q u e a u tiliza »c~a o d a d esig u ald ad e d e B ogo liu b ov leva
µa ex p ress~a o co rreta p ara a en ergia liv re d o sistem a n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io
p artin d o-se d e u m h am ilton ian o ten tativa d e p a rt¶³cu la s n ~a o in tera gen tes.
F in a lm en te, reso lv en d o-se o sistem a d e eq u a»c~oes em fu n »c~ao d a tem p eratu ra e
d o cam p o m ag n ¶etico ex tern o, p o d em os d eterm in ar a m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia p o r sp in d a
p art¶³cu la:
X1
m = m ; (2.12 )i
N i
e algu m as d a s p ro p ried a d es m agn ¶etica s d a p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica n a a p rox im a»c~ao
d e cam p o m ¶ed io.
2 .3 S im u la »c ~o e s d e M o n te C a r lo
O m o d elo d e u m a p a rt¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica d escrito n as se»c~oes a n teriores foi
sim u lad o atrav¶es d o m ¶eto d o d e M o n te C arlo u tilizan d o -se a am ostra gem p o r im p orta^ n cia.
E m cad a p asso d e M o n te C arlo (p M C ) foram rea lizad as N ten ta tiva s alea t¶orias p ara a
in vers~a o d e u m sp in d o sistem a . N o caso d a p art¶³cu la d e seis cam ad as aq u i co n sid era d a,
tem os N = 12 7 sp in s d istrib u¶³d os n os seis an ¶eis h ex ago n ais m ostra d os n a ¯ gu ra 2.1.
U tilizan d o -se a am ostragem p or im p orta^ n cia, a s co n ¯ gu ra »c~o es d os sp in s d o sis-
tem a s~ao g era d as esco lh en d o -se aleatoriam en te em cad a u n id ad e d e tem p o u m sp in , e
in verten d o-o d e a cord o co m a p rescri»c~a o d e M etrop olis [5 4, 7 8]. C o m esse p ro ced im en to,
p ara a o b ten »c~a o d os valores m ¶ed ios d e in teresse p ara cad a p ar d e va lores d e tem p eratu ra
e d e ca m p o m a gn ¶etico ex tern o , u tilizam os em geral 10:00 0 p M C , on d e o s 2:000 p rim eiros
s~ao d esp reza d os d ev id o ao p ro cesso d e term aliza»c~ao d o sistem a . A l¶em d as m ¶ed ia s p ara
ca d a p art¶³cu la, u tiliza m o s a in d a cerca d e 2 50 d iferen tes a m o stras d e p art¶³cu las (com
d iferen tes d istrib u i»c~oes d as con sta n tes d e in tera»c~a o d e tro ca en tre os sp in s d a su p erf¶³cie)
n o c¶a lcu lo ¯ n a l d as p rop ried a d es m agn ¶etica s.
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N o a lg oritm o d a sim u la »c~a o calcu la -se a m agn etiza »c~a o m ¶ed ia p o r m om en to m ag-
n ¶etico d a p art¶³cu la em fu n »c~a o d a tem p era tu ra e d o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o . E ssa m ¶ed ia
¶e rea lizad a p rim eiro en tre os sp in s q u e com p ~oem a p art¶³cu la d a seg u in te form a:
NX1
m = m ; (2.13 )i
N i= 1
e em seg u id a , en tre os v ¶a rio s p a sso s d e M on te d e C arlo co n sid era d os, d e fo rm a a se o b ter
< m > . F in alm en te, ¶e rea liza d a a m ¶ed ia d o s valores en co n tra d os p a ra < m > en tre as
d iferen tes am ostra s d e p a rt¶³cu la s u tilizad a s.
A l¶em d a m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia d a p art¶³cu la, su a en erg ia m ¶ed ia e o d esv io d a m ag-
n etiza»c~ao e d a en ergia ta m b ¶em s~a o ca lcu la d os. A en ergia m ¶ed ia d a p art¶³cu la ¶e ca lcu lad a
a p artir d a m ¶ed ia d o h am ilton ian o d o sistem a (eq . (2 .1 )):
E = < H > : (2.14 )
E , com o n o caso d a m agn etiza »c~a o, em seg u id a con sid era-se a m ¶ed ia en tre o s v ¶arios p assos
d e M o n te d e C arlo co n sid era d os, o b ten d o-se < E > , e ¯ n a lm en te, en tre as d iferen tes
am ostra s d e p a rt¶³cu las u tilizad a s.
O s d esv ios d as m ¶ed ias s~ao ca lcu lad o s p elas ex p ress~o es segu in tes,
2¢ m = j < m > ¡ < jm j> ¢ < jm j> j ; (2.15 )
2¢ E = j < E > ¡ < E > ¢ < E > j ; (2.16 )
on d e, com o se sab e, a su scep tib ilid ad e d o sistem a ¶e p ro p orcion al a ¢ m ,
Â ® ¢ m ; (2.17 )
e o calor esp ec¶³¯ co ¶e p ro p o rcion a l a ¢ E ,
c ® ¢ E : (2.18 )V
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F in a lm en te, escla recem o s q u e as b a rras d e erro en co n tra d as n o s resu ltad os d as
sim u la»c~oes s~a o m en o res q u e o s s¶³m b olos u tilizad o s p ara id en ti¯ car os p on tos d a sim u la»c~ao
e, d esta form a, n ~a o s~a o m ostrad a s n as ¯ gu ras a p resen ta d as n a p r¶o x im a se»c~ao .
2 .4 R e su lta d o s e c o n c lu s~o e s
In icialm en te co n sid era m o s o co m p orta m en to m ag n ¶etico d o sistem a em u m cam p o
m a gn ¶etico ex tern o n u lo. C on fo rm e foi cita d o an terio rm en te, m esm o n o ca so d e u m a
p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica p erfeita (sem d eso rd em m ag n ¶etica em su a su p erf¶³cie e q u e
p o d e ser d iv id id a em su b -red es d e sp in s ap o n ta n d o n as d ire»c~oes p o sitiva e n egativa), o
n ¶u m ero d e sp in s em ca d a su b -red e p o d e n ~a o esta r b ala n cea d o em b aix as tem p era tu ras e
isto, p or si s¶o , p o d e ser o fator resp on s¶a vel p ela ex iste^n cia d e estad os em q u e a p art¶³cu la
ap resen ta u m a fra ca m ag n etiza»c~ao. P o r ou tro lad o , a co n sid era »c~a o d e u m a su p erf¶³cie
d esord en ad a n a p a rt¶³cu la , in ° u en cia as cam ad a s m a is in tern a s d e sp in s d a m esm a e, efeti-
vam en te, red u z o seu ord en am en to a n tiferro m a gn ¶etico. D esta fo rm a , d eseja-se in vestiga r
se a con trib u i»c~ao a n tiferro m a gn ¶etica d a p art¶³cu la p o d e ser d om in ad a p ela ex iste^n cia d e
sp in s q u e n ~ao p ossu em o seu m o m en to m ag n ¶etico com p en sa d o, ou p elos efeito s d e su a
su p erf¶³cie d eso rd en ad a . C om este o b jetivo, u tiliza-se a m ag n etiza»c~ao m ¶ed ia p or sp in d o
sistem a com o seu p ara^ m etro d e o rd em , em lu g ar d a m agn etiza »c~a o staggered, co m o em
geral ¶e co n sid era d o n o estu d o d as p ro p ried ad es d e sistem as an tiferrom ag n ¶eticos in ¯ n ito s.
N a ¯ g u ra 2.2 s~a o a p resen ta d as as cu rva s p a ra a m ag n etiza»c~ao m ¶ed ia p or sp in
d a p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica em fu n »c~ao d a tem p era tu ra, ob tid as n a ap ro x im a»c~ao d e
ca m p o m ¶ed io e atrav¶es d e sim u la »c~o es d e M o n te C a rlo . C on fo rm e p o d e-se v eri¯ ca r n essa
¯ gu ra , em b aix a s tem p era tu ras o sistem a ex ib e estad o s ferrom agn ¶etico s fracos, q u e s~ao
µca racterizad o s p or u m a m agn etiza »c~ao n ~a o-n u la, p or¶em m u ito p eq u en a . A m ed id a q u e a
tem p era tu ra cresce, a fase ferrom ag n ¶etica fra ca d esap a rece, e acim a d e u m a d eterm in ad a
tem p era tu ra, q u e co n sid era m o s co m o a tem p eratu ra cr¶³tica d esse sistem a, a p art¶³cu la
an tiferrom ag n ¶etica p a ssa a com p o rtar-se com o u m p aram ag n eto. O b servan d o -se a p osi»c~ao
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d o valor m ¶ax im o d o calor esp ec¶³¯ co d o sistem a , p o d e-se estim ar a tem p era tu ra cr¶³tica
d o m esm o , ob ten d o-se T = 0 :2 2J = k atrav ¶es d a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e T =c B c
0:16 J = k atrav¶es d as sim u la»c~oes d e M on te C a rlo .B
F ig u ra 2 .2 : M agn etiza»c~ao por spin de um a part¶³cula an tiferrom agn¶etica a cam po
m agn¶etico n ulo em fun »c~ao da tem peratura, obtida (a ) n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio,
e (b) atrav¶es das sim u la»c~oes de M on te C arlo. O s destaqu es da ¯ gura m ostram o calor
espec¶³¯ co do sistem a. A tem peratu ra ¶e m edida em u n idades de J = k .B
¶E im p ortan te salien tar q u e a tem p eratu ra cr¶³tica o b tid a n as sim u la »c~o es d e M on te
C arlo p ara u m a p art¶³cu la a n tiferrom agn ¶etica , ¶e n a verd a d e, u m a tem p eratu ra p seu d o-
cr¶³tica . C o n ceitu alm en te u m sistem a ¯ n ito n ~a o p o d e ap resen tar n en h u m a sin g u la rid a d e
em su a s p ro p ried ad es m ag n ¶eticas n u m a tem p eratu ra ¯ n ita; en tretan to, p o d e-se a sso cia r
u m a tem p era tu ra p seu d o -cr¶³tica µa p o si»c~a o d o va lo r m ¶a x im o d o calor esp ec¶³¯ co ou d a
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su scep tib ilid a d e d o sistem a [79 ]. A l¶em d isso , em to d as as sim u la»c~oes co m H = 0, d ev e-se
ca lcu lar o p ara^ m etro d e ord em d o sistem a com o < jm j> , u m a v ez q u e < m > tem sem p re
u m valor n u lo.
F ig u ra 2 .3 : C urvas de histerese para u m a part¶³cula an tiferrom agn¶etica, obtidas n a apro-
xim a»c~ao de cam po m ¶edio n as tem peraturas (a ) T = 0;05 J = k , (b) T = 0 ;5J = k e (c)B B
T = 2 ;0J = k . A ¯ m de m elhor visu alizar os diferen tes com portam en tos das curvas n osB
arredores de H = 0, apen as um a pequen a parte da curva de histerese ¶e m ostrada.
N as ¯ gu ra s 2 .3 e 2.4 s~ao a p resen tad a s as cu rva s d e h isterese o b tid a s p a ra a p a rt¶³-
cu la an tiferro m a gn ¶etica n a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e a trav¶es d e sim u la»c~oes d e M on te
C arlo, resp ectiva m en te. A p esa r d o m ¶eto d o d e M o n te C arlo ser, p or d e¯ n i»c~ao , u tilizad o
p ara o c¶alcu lo d o s valores m ¶ed ios d e sistem as n o eq u il¶³b rio , ele tam b ¶em p o d e ser u tilizad o
n a ob ten »c~ao d e cu rvas d e h isterese, u tiliza n d o-se p a ra tan to, os estad o s m etaest¶a veis d o
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sistem a (u m a d iscu ss~ao m ais a m p la ¶e realizad a n o A p e^n d ice C ). A s cu rvas fora m ob tid as
tom an d o -se u m estad o in icial d esm agn etiza d o p a ra H = 0 .
F ig u ra 2 .4 : C u rvas de histerese de um a part¶³cu la an tiferrom agn¶etica, obtidas atrav¶es de
sim ula»c~oes de M on te C arlo n as tem peratu ras (a ) T = 0;05 J = k , (b) T = 0;20 J = k e (c)B B
T = 2 ;0J = k . A ¯ m de m elhor visu alizar os diferen tes com portam en tos das curvas n osB
arredores de H = 0, apen as um a pequen a parte da curva de histerese ¶e m ostrada.
A p a rtir d esse esta d o, o ca m p o m agn ¶etico sob re a p art¶³cu la ¶e a u m en tad o em p assos con s-
tan tes, ±H = 0;05 J , levan d o-a a o estad o satu rad o. P artin d o-se d e u m estad o totalm en te
satu ra d o, o cam p o m ag n ¶etico ¶e d im in u¶³d o (ta m b ¶em em p a ssos con stan tes ± H = ¡ 0 ;05J ),
at¶e q u e seja a tin g id o o esta d o d e satu ra »c~a o n ega tiva . N essas ¯ gu ra s m ostram os a p en as as
cu rvas t¶³p icas ob tid a s a b aix o (a ), n as v izin h an »cas (b) e acim a (c) d a tem p era tu ra cr¶³tica
ca lcu lad a s atrav ¶es d e cad a u m d o s m ¶eto d o s. A s cu rvas ob tid as em tem p eratu ra s ab aix o
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e p r¶ox im a s d a tem p eratu ra cr¶³tica a p resen tam com o caracter¶³stica p rin cip al o fato d e
n ~ao serem sim ¶etricas em rela»c~ao ao cam p o m a gn ¶etico ex tern o. A l¶em d isso , ¶e in teressan te
d estacar n essas ¯ g u ras, em esp ecial n a s ¯ gu ras 2 .3 (a ) e 2 .4 (a ), q u e as cu rvas ob tid a s em
tem p era tu ras ab a ix o d a tem p eratu ra cr¶³tica, a l¶em d e n ~a o serem sim ¶etrica s em rela»c~ao ao
ca m p o m a gn ¶etico ex tern o, ex ib em ain d a o fen o^ m en o d e h isterese. E ssa s cara cter¶³sticas
est~ao d e acord o co m a s ob serva »c~o es ex p erim en tais d e n a n op a rt¶³cu las an tiferro m a gn ¶eticas
[3 0, 31 , 32].
F ig u ra 2.5: C urvas com pletas de histerese de um a part¶³cula an tiferrom agn¶etica, obtidas
n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio para (a ) T = 0 ;05J = k e (b) T = 2;0J = k , e atrav¶es deB B
sim ula»c~oes de M on te C arlo para (c) T = 0;0 5J = k e (d ) T = 2;0 J = k .B B
A s cu rva s com p letas d e h isterese d a p a rt¶³cu la , a p resen tad as n a ¯ g u ra 2 .5, m ostra m
ain d a q u e p ara tem p eratu ra s p eq u en a s, o s estad o s d e satu ra»c~ao d o sistem a s~ao alca n »ca d os
atrav ¶es d e saltos n o va lo r d a m ag n etiza»c~ao total d a p art¶³cu la, ou seja , a revers~ao d e su a
m a gn etiza »c~a o tota l se d ¶a d ev id o µa in v ers~ao co n ju n ta d e p eq u en o s gru p os d e sp in s. P o r
ou tro la d o, a s cu rvas o b tid a s em tem p eratu ras m a iores q u e a tem p eratu ra cr¶³tica, revelam
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cu rvas sim ¶etrica s em rela »c~ao a o cam p o m ag n ¶etico ex tern o e t¶³p icas d e esta d os p a ram ag n ¶e-
ticos, ou seja, a revers~ao d a m a gn etiza»c~a o d o sistem a o co rre d e fo rm a con t¶³n u a , sem saltos
em seu valor. A p esar d e n ~ao ser p o ss¶³vel a o b serva»c~ao d ev id o µa esca la u sa d a n a ¯ g u ra, a
¯ g. 2.5 (c) ap resen ta, n os a rred o res d e H = 0, o fen o^ m en o d e h isterese corresp o n d en te ao
ap resen tad o n a ¯ gu ra 2.4 (a ).
F ig u ra 2.6 : C u rvas de histerese obtidas atrav¶es da aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio (lin ha
sem s¶³m bolos) e de sim ula»c~oes de M on te C arlo (lin ha com s¶³m bolos) da terceira cam ada
m ais in tern a [(a ) e (c)] e da superf¶³cie da part¶³cula an tiferrom agn¶etica [(b) e (d )] n a
tem peratura T = 0;05 J = k . A pen as a regi~ao n os arredores de H = 0 ¶e m ostrada.B
A o b serva»c~ao sim u lta^ n ea d a n ~ao sim etria d as cu rvas d e h isterese e d a ex iste^n cia
d e ciclos d e h isterese em b aix as tem p era tu ras (T < T ) ¶e u m a con seq Äu e^n cia d a d esord emc
d o tip o v id ro d e sp in n a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la. A ¯ gu ra 2 .6 ¶e ap resen ta d a n a ten ta tiva
d e ju sti¯ ca r m elh or essa a¯ rm a »c~a o. A s cu rvas ob tid as atrav¶es d a ap rox im a»c~ao d e cam p o
m ¶ed io e d e sim u la»c~oes d e M on te C arlo rep resen ta m as cu rva s d e h isterese d a terceira
ca m ad a m ais in tern a e d a su p erf¶³cie d a p a rt¶³cu la. N essa s cu rva s p o d e-se p erceb er q u e
ap esar d a terceira cam ad a corresp on d er a u m a cu rva d e h isterese n ~ao sim ¶etrica , ela n ~ao
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ap resen ta u m ciclo d e h isterese (o m esm o com p o rtam en to ¶e ob servad o p ara to d as a s ou tras
ca m ad as p erten cen tes a o n ¶u cleo d o sistem a ). P o r ou tro lad o , a cu rva rela tiva µa su p erf¶³cie
d a p art¶³cu la a p resen ta sim u ltan eam en te o ciclo d e h isterese e a n ~ao sim etria em rela»c~ao ao
ca m p o. Q u an d o o cam p o m ag n ¶etico ex tern o ¶e rem ov id o , d ev id o µa fru stra »c~ao n a su p erf¶³cie
(ca u sa d a p ela d en sid ad e d e p rob ab ilid a d e d a s con sta n tes d e tro ca en tre os sp in s), algu n s
sp in s d essa cam ad a p erm an ecem p ara lelo s en tre si, d e form a q u e a m a gn etiza»c~a o n a
su p erf¶³cie d a p art¶³cu la n ~ao seja n u la. O n ¶u cleo d a p art¶³cu la p a ssa en t~ao a ex p erim en ta r
o ca m p o gerad o p ela su p erf¶³cie n a d ire»c~a o d o ca m p o m a gn ¶etico p rev iam en te ap licad o , o
q u e ju sti¯ ca a p resen »ca d o ciclo d e h isterese ob serva d o n a s cu rvas 2.3 (a ) e 2 .4 (a ).
F ig u ra 2 .7 : C urvas de histerese de um a part¶³cula an tiferrom agn¶etica n a tem peratura T =
0;05 J = k , con sideran do u m a su perf¶³cie perfeita e u m a su perf¶³cie com 50% das liga»c~oesB
en tre seus spin s quebradas: (a ) e (b), resultados da aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio; (c) e
(d ), resultados obtidos n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. A pen as a regi~ao n os arredores de
H = 0 ¶e m ostrada.
O fato d a p a rt¶³cu la ser u m sistem a ¯ n ito e, d esta form a, p ossu ir em su a b ord a
sp in s com m om en to m agn ¶etico n ~a o com p en sa d o, ¶e resp on s¶a vel p ela m ag n etiza»c~ao rem a-
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n en te ob servad a n o sistem a q u e, p o r su a v ez, ca u sa a n ~ao sim etria d as cu rvas d e h isterese
ob tid as. N a ¯ gu ra 2.7 m o stram os a s cu rvas d e h isterese o b tid a s con sid eran d o -se u m a
p art¶³cu la an tiferrom a gn ¶etica p erfeita (sem d esord em m agn ¶etica em su a su p erf¶³cie) e u m a
p art¶³cu la a n tiferro m a gn ¶etica q u a se p erfeita , on d e foram q u eb ra d as 5 0% d as liga »c~o es en tre
os sp in s d e su a su p erf¶³cie. A ¯ gu ra a p resen ta o s resu lta d os ob tid os a trav¶es d a a p rox im a»c~ao
d e ca m p o m ¶ed io e d e sim u la»c~oes d e M on te C arlo. V em os q u e as cu rva s d e h isterese ob tid as
n ~ao s~ao sim ¶etricas em rela »c~ao a o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o, d ev id o µa ex iste^n cia d e sp in s
co m m o m en to m ag n ¶etico n ~a o com p en sa d o, em b o ra elas n ~a o seja m cap a zes d e ex ib ir o
fen o^ m en o d e h isterese, q u e a p arece som en te n o ca so d e u m a p art¶³cu la a n tiferro m a gn ¶etica
co m u m a su p erf¶³cie d eso rd en a d a d o tip o v id ro d e sp in .
A s ¯ gu ra s 2.6 e 2.7 in d icam q u e a n ~ao sim etria ob servad a n as cu rva s d e h isterese
¶e d ev id o ao b aix o n ¶u m ero d e co o rd en a »c~ao d os sp in s n a su p erf¶³cie d a p a rt¶³cu la e, p o r
co n seq Äu e^n cia, µa ex iste^n cia d e sp in s com m om en to m ag n ¶etico n ~ao com p en sa d o. P or ou tro
la d o, essa s ¯ g u ras ta m b ¶em ev id en ciam q u e a o co rre^n cia sim u lta^ n ea d a n ~ao sim etria d as
cu rvas e d o fen o^ m en o d e h isterese ¶e resu lta d o d e a lg u m efeito d e d eso rd em q u e ¶e d o m in an te
relativam en te µa co n trib u i»c~a o an tiferrom ag n ¶etica d o n ¶u cleo d a p art¶³cu la. E sse efeito d e
d esord em p o d e ser a lcan »cad o atrav ¶es d a aleatoried ad e n a s con sta n tes d e tro ca en tre os
sp in s d a su p erf¶³cie (d o tip o v id ro d e sp in , p or ex em p lo), o q u al in ° u en cia o com p o rtam en to
m a gn ¶etico d e algu m as cam ad as d e sp in s, al¶em d a p r¶o p ria su p erf¶³cie d a p art¶³cu la.
2 .5 P e r sp e c tiv a s d e tr a b a lh o s fu tu r o s
O m o d elo e an ¶alise d a s caracter¶³sticas d a p a rt¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica estu d a d a,
rem ete a ou tra s id ¶eias q u e p o d em ser in vestiga d as. A p rim eira d elas tem a v er com a fo rm a
d a p art¶³cu la . A sim etria h ex ag on al ap resen ta d a aq u i su rgiu d a id ¶eia d e u m co rte b id i-
m en sion al d a n a n op a rt¶³cu la u sa d a p or K o d a m a [8 0] em u m d os seu s trab a lh o s referen tes
a n an o p art¶³cu las an tiferrom ag n ¶eticas. E n tretan to, essa sim etria m ostra-se in ad eq u ad a
d ev id o a o fato d e, p or si s¶o, cau sa r u m a fru sta»c~ao m agn ¶etica n a p a rt¶³cu la . D esta form a, a
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u tiliza »c~a o d e ou tras sim etrias q u e n ~ao gerem esse p rob lem a (com o a q u a d rad a ) ¯ ca co m o
u m a su gest~a o d e con tin u a »c~a o d esse trab alh o. A in d a p en san d o n a form a d a p art¶³cu la, a
u tiliza »c~a o d e u m m o d elo trid im en sio n al em lu gar d e u m b id im en sio n al ¶e u m a ev id en te e
n ecess¶a ria o tim iza»c~ao a ser feita, n a ten ta tiva d e to rn ¶a-lo m a is p r¶o x im o d e u m sistem a
rea l.
A l¶em d a fo rm a d a p a rt¶³cu la , seria in teressa n te estu d ar o efeitos d e d iferen tes d is-
trib u i»c~oes d e acop lam en to s d en tro d a p art¶³cu la , co m o p o r ex em p lo, co n sid era r a su p erf¶³cie
co m o sen d o fo rm a d a p or d u as ou m ais cam ad a s d e sp in s m a is ex tern os. O u tro fato a ser
co n sid erad o, tem a ver com a in tro d u »c~ao d e u m term o d ip olar n o h am ilton ian o d o sistem a
se leva rm o s em co n ta a in tera»c~ao en tre d u a s o u m ais p art¶³cu la s v izin h as.
F in a lm en te, e com a in ten »c~ao d e to rn ar o m o d elo m a is p r¶o x im o d a d escri»c~ao
d e u m sistem a real, p o d e-se co n sid era r u m a p art¶³cu la co m u m a a n isotrop ia u n iax ial n ~ao
ex trem a , d e form a q u e seu s m om en tos m a gn ¶eticos seja m d escritos p or sp in s con t¶³n u o s,
p o d en d o g ira r em q u a lq u er d ire»c~ao. O u so d e sp in s co n¶³n u o s ¶e esp ecialm en te im p o rtan te
n a in vestiga»c~a o d o p ap el d a a n isotrop ia n o com p o rtam en to m agn ¶etico d a p art¶³cu la p ara
ca m p os p ara lelo s o u p erp en d icu la res ao eix o f¶a cil.
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C a p ¶³tu lo 3
P a r t¶³c u la fe r r im a g n ¶e tic a : sp in s
m isto s
N os sistem a s ferrim ag n ¶eticos, a ex iste^n cia d e u m a tem p era tu ra d e co m p en sa»c~ao
ab a ix o d e su a tem p eratu ra cr¶³tica , on d e a s m ag n etiza»c~oes d a s d iferen tes su b -red es en -
vo lv id as se can cela m , to rn a-os p o ten cia lm en te in teressan tes p a ra d iv ersas ap lica»c~o es tec-
n ol¶og icas, esp ecia lm en te aq u elas q u e em p rega m m ¶eto d o s term o m a gn ¶eticos d e g rava»c~ao
[3 3, 34 , 35, 3 6]. E sse com p o rta m en to ¶e d ev id o a o fa to d e q u e a s d iferen tes m a gn etiza »c~o es
d e su b -red e ap resen ta m d iferen tes d ep en d e^n cias com a tem p era tu ra e com o cam p o cris-
talin o .
U m n ¶u m ero b asta n te gra n d e d e m a teriais ferrim agn ¶etico s tem sid o sin tetiza d o n os
¶u ltim os an os e d ev id o µa com p lex id ad e d e su a s estru tu ras cristalin a e m agn ¶etica , algu n s
m o d elos sim p li¯ ca d os fo ram in tro d u zid os, co m o o m o d elo d e Isin g d e sp in s m isto s, com
o ob jetivo d e estu d ar o seu co m p orta m en to m ag n ¶etico. E sses m o d elo s te^m sid o m u ito
estu d ad o s n o s ¶u ltim os a n os, a trav¶es d e v ¶arios m ¶eto d os te¶oricos [37 , 3 8, 39, 40 , 4 1, 42 , 4 3,
81 ].
V ¶ario s trab a lh o s em sistem a s in ¯ n itos fo ram rea liza d os em p reg an d o -se sp in s m is-
tos, co m o in tu ito d e se co m p reen d er o m ecan ism o resp on s¶av el p elo a p arecim en to d o p on to
d e co m p en sa»c~ao . K a n ey osh i [40, 41 ], u tiliza n d o a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io, m ostrou
a ex iste^n cia d e u m p o n to d e co m p en sa»c~ao p ara red es in ¯ n itas on d e a p en as in tera»c~oes d e
tro ca en tre sp in s p rim eiro s v izin h o s e a p resen »ca d e u m cam p o cristalin o s~ao leva d os em
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co n ta. N os trab alh os d e K an eyo sh i, d ev id o µa u tiliza»c~a o d e d u a s su b -red es in terp en etran -
tes, u m a d elas form ad a p or sp in s ¾ = § 1= 2 e a ou tra p or sp in s S = § 1 ;0, com n ¶u m eros
d e co ord en a »c~a o z = 3 e z = 4 , a s in tera»c~oes en tre sp in s p rim eiros v izin h o s s~ao sem p re d o
tip o ¾ ¡ S . B u en d ia e colab o rad o res [42 , 43 ], p o r o u tro la d o, m o strara m atrav ¶es d e sim u -
la »c~o es d e M o n te C arlo e estu d os b asea d os n o m ¶eto d o d a m atriz d e tra n sfere^n cia, q u e n ~ao
p o d e h aver u m a tem p eratu ra d e co m p en sa»c~ao p ara os m o d elos estu d ad o s p o r K an eyo sh i
v isto q u e s~ao con sid erad a s ap en a s as in tera»c~oes en tre sp in s p rim eiros v izin h os. O p on to
d e com p en sa»c~ao s¶o ¶e in d u zid o p ela p resen »ca d a in tera»c~ao en tre sp in s seg u n d os v izin h os
d o tip o ¾ ¡ ¾ . R ecen tem en te, m o stram os atrav¶es d a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io e
sim u la»c~oes d e M o n te C arlo [56 , 57 ], q u e n o caso d e u m a red e h ex ag on a l form ad a p o r
lin h as altern a d as d e sp in s (d e fo rm a q u e as in tera»c~oes in ter- e in tra-su b -red es s~a o to d as
en tre sp in s p rim eiros v izin h o s), a ex iste^n cia d e u m p on to d e com p en sa»c~a o d ep en d e ap e-
n as d o s va lo res escolh id o s p ara as con stan tes d a in tera »c~a o in ter-su b -red es (este trab a lh o
¶e d iscu tid o n o A p e^n d ice D d esta T ese).
N este cap¶³tu lo , co n sid era m o s u m a p art¶³cu la ¯ n ita d e sp in s m isto s form ad a p or N
ca m ad as h ex a go n ais con ce^n trica s q u e en volvem u m sp in cen tral. A p art¶³cu la ¶e form ad a
p o r d o is d iferen tes tip o s d e sp in s (¾ = 1 = 2 e S = 1 ), sen d o q u e cad a cam ad a ¶e form ad a
p o r u m ¶u n ico tip o d e sp in e se en co n tra lo ca lizad a en tre cam ad as d e sp in s d o o u tro tip o.
T al arra n jo con ¯ g u racio n al p ossib ilita a ex iste^n cia d e in tera»c~oes en tre sp in s p rim eiros
v izin h os d o m esm o tip o (¾ ¡ ¾ e S ¡ S ), a l¶em d a in tera »c~ao en tre sp in s d e tip os d iferen tes,
¾ ¡ S . C o n form e verem os n as se»c~oes seg u in tes d este cap¶³tu lo , o m o d elo con sid era a p en as
in tera»c~oes en tre sp in s p rim eiro s v izin h os e a p resen »ca d e u m cam p o crista lin o. E ssas
ca racter¶³sticas s~ao su ¯ cien tes p a ra q u e o m o d elo ap resen te u m p on to d e co m p en sa»c~ao , ou
seja, u m a tem p eratu ra, T , ab a ix o d a tem p eratu ra cr¶³tica , T , o n d e a m ag n etiza»c~aoco m p c
tota l d a p a rt¶³cu la ¶e n u la .
P ara se estu d ar o com p o rtam en to m a gn ¶etico ex ib id o p or este m o d elo , u tilizam os
a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io , b em com o as sim u la»c~oes d e M on te C arlo. N o restan te
d este ca p¶³tu lo, ap resen tam os o m o d elo e o s c¶alcu los n a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io,
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a d escri»c~ao d as sim u la »c~o es d e M on te C arlo e, ¯ n a lm en te, o s resu lta d os o b tid o s, o n d e
m o stram os a relev a^ n cia d e cad a term o d o h a m ilto n ia n o n a d eterm in a»c~ao d o p o n to d e
co m p en sa»c~ao .
3 .1 M o d e lo
O m o d elo co n sid era d o p a ra a p eq u en a p a rt¶³cu la ferrim agn ¶etica con siste d e u m
arra n jo b id im en sion a l d e sp in s, d isp osto s em an ¶eis h ex ago n ais con ce^n tricos e a ltern a d os.
F ig u ra 3 .1: R epresen ta»c~ao esquem ¶atica de um a part¶³cula ferrim agn¶etica de seis cam adas,
dispostas em um substrato hexagon al. O s c¶³rculos vazios represen tam os spin s do tipo ¾ ,
e aqueles cheios, os spin s do tipo S da part¶³cula.
P or ex em p lo, se o sp in cen tral fo r ¾ = 1= 2, a p rim eira ca m a d a d ev e ser con stitu¶³d a so m en te
p o r sp in s S = 1 , a segu n d a cam ad a som en te p or sp in s ¾ = 1= 2 , e assim su cessivam en te,
at¶e u m lim ite m ¶a x im o d e cam ad as. A l¶em d a in tera »c~a o d e tro ca en tre os sp in s p rim eiros
v izin h os d a p art¶³cu la (q u e n este m o d elo p o d em ser d o tip o ¾ ¡ S , ¾ ¡ ¾ e S ¡ S ), ta m b ¶em
leva-se em con sid era»c~a o o efeito d o cam p o cristalin o so b re os sp in s d o tip o S . N a ¯ gu ra
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3.1 a p resen ta m o s u m a rep resen ta »c~ao d o m o d elo p ara u m a p a rt¶³cu la d e seis cam ad a s.
O s m om en to s m agn ¶etico s d a p art¶³cu la s~ao d escritos p or sp in s d e Isin g , on d e cad a
vari¶av el d e sp in assu m e os va lores ¾ = § 1= 2 ou S = § 1;0. N os resu lta d os m ostra d osi i
a segu ir, em g era l con sid eram os sistem as com sete cam ad a s d e sp in s, m u ito em b o ra os
resu lta d os en con tra d os p ara p art¶³cu las m en ores ou m aiores seja m q u a litativam en te os
m esm os.
O h a m ilto n ia n o d o m o d elo p ara a p a rt¶³cu la ferrim ag n ¶etica ¶e d a d o p or
X X X X X
2H = ¡ J S ¾ ¡ J ¾ ¾ ¡ J S S ¡ D S ¡ H (¾ + S ) ; (3 .1 )1 i j 2 i j 3 i j i i i
< ij> < ij> < ij> i i
on d e J , J e J s~a o as in tera »c~o es d e tro ca en tre sp in s p rim eiros v izin h o s ¾ ¡ S , ¾ ¡ ¾1 2 3
e S ¡ S , resp ectivam en te. O p a ra^ m etro J ¶e tom ad o co m o sen d o n eg ativo em to d as1
as a n ¶alises m o strad a s a seg u ir, ou seja, o acop la m en to in ter-su b -red es d essa p a rt¶³cu la ¶e
an tiferrom ag n ¶etico. D rep resen ta a co n trib u i»c~a o d o cam p o cristalin o q u e ag e ap en a s so b re
os sp in s S d o sistem a e H ¶e o cam p o m agn ¶etico ex tern o.
3 .2 A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io
O estu d o d as p ro p ried ad es m ag n ¶eticas d a p art¶³cu la ferrim ag n ¶etica, n a a p rox i-
m a »c~ao d e cam p o m ¶ed io, ¶e realizad o a p ¶os a ob ten »c~ao d as eq u a»c~oes ap rox im ad as p ara as
m a gn etiza »c~o es m ¶ed ias d e ca d a sp in ¾ e S d o sistem a :i i
X1 ¡¯ Hm = < ¾ > = ¾ e ; (3 .2 )¾ i ii Z f¾ ;S gi i
X1 ¡¯ Hm = < S > = S e ; (3 .3 )S i ii Z f¾ ;S gi iP
on d e o so m at¶orio ¶e rea liza d o sob re to d a s a s con ¯ gu ra»c~oes d e sp in s d o sistem a e Z¾ ;Si i
¶e a su a fu n »c~a o p a rti»c~ao .
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C o m o n o ca p¶³tu lo an terio r, p a ra se ob ter a s eq u a »c~o es p a ra as m ag n etiza»c~oes, u ti-
lizam os a d esigu ald a d e d e B og oliu b ov (A p e^n d ice A ). T om an d o-se o segu in te h am ilton ian o
ten ta tiva
X X X
2H = ¡ n ¾ ¡ p S ¡ q S ; (3 .4 )0 i i i i i i
i i i
ob t¶em -se a en ergia liv re d o sistem a com o
X X X XJ J J1 2 3 2G (T ;H ;N ) = ¡ m m ¡ m m ¡ m m ¡ D mC M ¾ S ¾ ¾ S S Si j i j i j i2 2 2< i;j > < i;j> < i;j> i½X X X¡ k T ln 2 cosh [¯ (H + J m + J mB 1 ¾ 1 Sj j
i j j¾X X
2+ J m + J m + D m )] : (3 .5 )2 ¾ 3 S Sj j i
j j
E screven d o-se G (T ;H ;N ) n a fo rm aC M
X
G (T ;H ;N ) = [g (T ;H ;N ) + g (T ;H ;N )] ; (3 .6 )C M ¾ Si i
i
e co m o a m a gn etiza »c~a o to tal d o sistem a, M , ¶e d a d a p or
@ G (T ;H ;N )C M
M (T ;H ;N ) = ¡ ; (3 .7 )
@ H
p o d em o s escrever a m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la com o
@ g (T ;H ;N )¾ im = ¡ ; (3 .8 )¾ i @ H
e
@ g (T ;H ;N )S im = ¡ ; (3 .9 )S i @ H
ob ten d o -se
X X1
m = tan h [¯ (J m + J m )] ; (3.10 )¾ 1 S 2 ¾i j j2 j j
3 1
eP P
2 sin h [¯ (J m + J m )]1 ¾ 3 Sj jj jm = ; (3.11 )P PS i 2 cosh [¯ (J m + J m )]+ ex p (¡ ¯ D )1 ¾ 3 Sj jj j
on d e colo ca m o s H = 0 .
A s eq u a»c~oes 3.10 e 3 .1 1 s~ao v ¶alid a s p ara to d os os sp in s ¾ e S d a p art¶³cu la. E las
form am u m sistem a d e eq u a »c~o es a co p la d as p ara as m ag n etiza»c~oes lo ca is d a p art¶³cu la
n a ap rox im a»c~a o d e cam p o m ¶ed io . P ara a solu »c~ao d esse sistem a d e eq u a»c~oes u tilizam os
n ovam en te a s su b -rotin as n u m ¶erica s d e con verg e^n cia glob a l [77 ].
F in a lm en te, ap ¶o s reso lv id o o sistem a d e eq u a»c~oes p ara cad a va lo r d e tem p eratu ra
e d o s p ara^ m etros d o h am ilton ian o , p o d em o s d eterm in a r a m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia p o r sp in
d a p art¶³cu la:
X1
m = (m + m ) : (3.12 )¾ Si iN i
3 .3 S im u la »c ~o e s d e M o n te C a r lo
O m o d elo p ara a p eq u en a p art¶³cu la ferrim ag n ¶etica d escrito n a s se»c~oes an terio res
d este ca p¶³tu lo fo i sim u lad o u tiliza n d o-se a t¶ecn ica d a a m ostrag em p or im p orta^ n cia. A s
co n ¯ gu ra»c~oes in iciais d os esta d os d o sistem a fora m tom ad a s a leato ria m en te. A s ten tativas
d e m u d an »ca d e esta d o d e ca d a sp in s~ao realizad as d e acord o co m o algo ritm o d o b an h o
t¶erm ico [54], sen d o q u e em cad a p asso d e M on te C arlo (p M C ) s~ao rea liza d as N ten tativas
(N ¶e o n ¶u m ero d e sp in s d a p a rt¶³cu la ). P ara o sistem a co n ten d o sete cam ad as, u tilizam os
cerca d e 50 00 p M C , d os q u ais o s 100 0 p rim eiros s~ao d escon sid erad os d ev id o a o p ro cesso
d e term aliza »c~a o.
O algo ritm o u tilizad o n a sim u la »c~a o calcu la as m ag n etiza»c~oes m ¶ed ia s p o r sp in d o
tip o ¾ e d o tip o S em fu n »c~ao d a tem p eratu ra , d o s va lo res d as con sta n tes d e tro ca e d o
ca m p o cristalin o . E ssas m ¶ed ia s s~ao ca lcu lad a s in icia lm en te en tre os sp in s q u e com p ~oem
a p art¶³cu la d a segu in te form a:
3 2
N ¾X1
m = < ¾ > ; (3.13 )¾ i
N ¾ i= 1
N SX1
m = < S > ; (3.14 )S i
N S i= 1
on d e a s so m a s s~a o realizad as sob re to d os o s N sp in s d o tip o ¾ e sob re to d o s os sp in s N¾ S
d o tip o S , resp ectiva m en te. A m agn etiza »c~ao total p or sp in d a p art¶³cu la , p or su a vez, ¶e
ca lcu lad a com o
1
m = (N m + N m ) ; (3.15 )to t ¾ ¾ S S
N
on d e N = N + N .¾ S
E m seg u id a , essa s m ¶ed ias s~ao con sid erad as p ara to d os os p a sso s d e M o n te d e
C arlo a p ¶os a term a liza »c~a o, d e form a a se ob ter < m > , < m > e < m > . F in a lm en te,¾ S to t
rea lizam os a m ¶ed ia sob re o en sem b le d e am ostra s.
A m ag n etiza»c~ao to tal, < m > , a n u la-se n a tem p eratu ra d e com p en sa »c~a o, T .to t co m p
D esta fo rm a , o p on to d e co m p en sa»c~ao p o d e ser d eterm in ad o p elas segu in tes con d i»c~oes
jN < m (T ) > j = jN < m (T ) > j; (3.16 )¾ ¾ co m p S S co m p
e
sig n < m (T ) > = ¡ sig n < m (T ) > ; (3.17 )¾ co m p S co m p
on d e sig n ¶e a fu n »c~ao sin a l. A l¶em d isso , T < T , on d e T ¶e a tem p eratu ra n o p on toco m p c c
cr¶³tico d o sistem a.
E ssas con d i»c~o es in d ica m q u e p a ra T = T , a m agn etiza »c~a o tota l d os sp in s ¾co m p
e d os sp in s S can cela m -se m u tam en te, sem en treta n to serem n u las. A p en as em T = T c
am b as s~ao n u las. P a ra m elh or ilu strar essa a¯ rm a»c~a o, ap resen ta m o s n a ¯ gu ra 3.2 a
m a gn etiza »c~a o total d a p art¶³cu la e a tota l p ara cad a tip o d e sp in (m ¶e m u ltip licad a¾
NN ¾ Sp o r e m ¶e m u ltip lica d a p o r ) em fu n »c~a o d a tem p eratu ra , p ara u m d eterm in ad oSN N
co n ju n to d e p a ra^ m etro s d o h am ilton ian o, o n d e sa b em o s q u e o sistem a a p resen ta u m p on to
3 3
d e com p en sa »c~a o. P ara a ¯ g u ra m o strad a tem -se J = ¡ J , J = 0;2J e D = ¡ 2;0 jJ j,2 1 3 1 1
on d e fo i tom ad o u m a p art¶³cu la d e sete cam ad as, co m sp in cen tra l d o tip o ¾ . O resu ltad o
d essas sim u la»c~oes fo rn ece T = (0;1 9 § 0 ;0 2)jJ j= k p ara o p on to d e co m p en sa»c~ao , eco m p 1 B
T = (0 ;66 § 0;0 2)jJ j= k , p ara a tem p eratu ra n o p o n to cr¶³tico. O p o n to d e co m p en sa»c~aoc 1 B
ap a rece d ev id o a p en as µas d iferen tes d ep en d e^n cias d a s m ag n etiza»c~oes d os sp in s ¾ e S
co m a tem p era tu ra e, ao co n tr¶ario d e T , em T n en h u m a sin gu larid ad e ¶e ob serva d a.c co m p
A su scep tib lid a d e e o calor esp ec¶³¯ co d o sistem a s~ao fu n »c~o es b em com p o rta d as p ara
T = T .co m p
F ig u ra 3 .2 : M agn etiza»c~ao total de um a part¶³cula e total para cada sub-rede (m est¶a¾
NN ¾ Sm ultiplicada por e m est¶a m ultiplicada por ) em fu n »c~ao da tem peratura, paraSN N
J = ¡ J , J = 0 ;2 J e D = ¡ 2;0 jJ j.2 1 3 1 1
A l¶em d essas m ¶ed ias, assim com o n o ca p¶³tu lo an terior, a en ergia m ¶ed ia e a s ° u -
tu a»c~oes d a m ag n etiza»c~ao e d a en ergia d a p a rt¶³cu la tam b ¶em s~ao ca lcu lad a s.
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3 .4 R e su lta d o s e c o n c lu s~o e s
P rim eiram en te v eri¯ cam os o efeito d o tam an h o ¯ n ito d a p art¶³cu la ferrim a gn ¶etica
em su a s p rop ried ad es m agn ¶etica s d e eq u il¶³b rio . N a ¯ gu ra 3 .3 m o stra-se a tem p eratu ra
cr¶³tica o b tid a p a ra p art¶³cu la s d e n = 2 at¶e n = 12 cam ad a s, com J = ¡ J , J = J2 1 3 1
e D = ¡ 0 ;75jJ j. T a m b ¶em ¶e a p resen tad a a tem p eratu ra cr¶³tica o b tid a p ara o sistem a1
in ¯ n ito q u e p ossu i o m esm o a rran jo d e sp in s q u e a p art¶³cu la [56 , 57].
F ig u ra 3.3: T em peratura cr¶³tica em fu n »c~ao do n ¶um ero de cam adas da part¶³cula, n , obtida
(a ) n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) atrav¶es de sim ula»c~oes de M on te C arlo. O s
para^m etros do ham ilton ian o s~ao J = ¡ J , J = J e D = ¡ 0;75 jJ j. A tem peratu ra2 1 3 1 1
cr¶³tica obtida n o caso do sistem a in ¯ n ito ¶e represen tada pela lin ha pon tilhada.
C om o p o d em os v er, os resu ltad os o b tid os n a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io e n as sim u la-
»c~o es d e M o n te C a rlo in d icam q u e a tem p era tu ra cr¶³tica ob tid a p ara cad a p art¶³cu la cresce
co m o au m en to d o n ¶u m ero d e ca m a d as, at¶e u m d ad o ta m a n h o m ¶ax im o. C om o au m en to
d o n ¶u m ero d e cam ad as d a p a rt¶³cu la, a raz~ao en tre o n ¶u m ero d e sp in s em su a su p erf¶³cie e
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n o volu m e d im in u i, e a ssim , o efeito d e su p erf¶³cie to rn a-se m en os relevan te. N o m o d elo
co n sid erad o, p a ra p art¶³cu las com n ¸ 11 cam ad a s, a tem p era tu ra cr¶³tica ob tid a ¶e ig u al
µaq u ela d o sistem a in ¯ n ito , o u seja, j¶a p ara esse tam an h o , o efeito d a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la
p o d e ser d escon sid erad o , e ela se co m p orta co m o u m sistem a verd a d eiram en te in ¯ n ito.
A s ¯ g u ras m o strad a s n a seq Äu e^n cia d esse ca p¶³tu lo referem -se a u m a p art¶³cu la
ferrim agn ¶etica d e sete cam ad a s q u e, com o p o d e ser ob serva d o n a ¯ g u ra 3.3 , tem su as
p rop ried ad es m a gn ¶eticas in ° u en cia d as p elos efeitos d e ta m a n h o ¯ n ito. N o sso estu d o
ag ora vo lta -se p a ra os p ara^ m etros d o h a m ilto n ia n o d o m o d elo p a ra os q u ais p o d e ex istir
u m p o n to d e com p en sa »c~ao. A p esar d as d iscu ss~oes serem fo ca liza d as p ara u m a p eq u en a
p art¶³cu la d e sete cam ad a s co m o sp in cen tra l d o tip o ¾ , to d o s os resu ltad os en con tra-
d os s~a o q u alita tiva m en te ap lic¶a veis p a ra p art¶³cu las d e d iferen tes tam an h o s e arra n jo d e
sp in s (sp in cen tral d o tip o S ). C o m o verem os a segu ir, o ap a recim en to d e u m p o n to d e
co m p en sa»c~ao est¶a restrito ap en a s µa reg i~a o on d e o acop lam en to en tre os sp in s ¾ ¶e ferro-
m a gn ¶etico . A l¶em d isso, ta m b ¶em ser¶a n ecess¶ario q u e os sp in s d o tip o S esteja m su jeitos
a u m a cop lam en to an tiferro m a gn ¶etico en tre si ou q u e con sid erem os u m cam p o cristalin o
b astan te n eg ativo. E ssa s con d i»c~oes s~ao n ecess¶a ria s p a ra q u e a m a gn etiza »c~a o to tal d os
sp in s S p ossa d im in u ir d e fo rm a m ais acen tu ad a q u e a m a gn etiza»c~ao total d os sp in s ¾
q u an d o a u m en ta-se a tem p eratu ra d o sistem a , d e form a q u e a s co n d i»c~o es 3 .16 e 3.17
p o ssa m ser satisfeitas.
N a ¯ gu ra 3.4 (a ) m ostra m o s o valor m ¶³n im o d o a co p la m en to en tre sp in s d o tip o
¾ , J , p ara a ex iste^n cia d e T em fu n »c~ao d e D , u tilizan d o -se a ap rox im a»c~ao d e cam p o2 co m p
m ¶ed io, com J = J . P a ra valores d e J m en o res q u e u m d ad o va lo r m ¶³n im o, N m ¶e3 1 2 S S
sem p re m aior q u e N m p ara q u alq u er va lo r d e T < T . O valor m ¶³n im o d e J d ep en d e¾ ¾ c 2
µd a in ten sid ad e d o cam p o cristalin o D , sen d o u m a fu n »c~ao crescen te d o m esm o . A m ed id a
q u e D d im in u i, a m a gn etiza »c~a o d o s sp in s S torn a -se m en o r, d e fo rm a q u e o p o n to d e
cru za m en to d as cu rvas N m e N m ¶e d eslo cad o p ara tem p era tu ras m en ores. P a ra osS S ¾ ¾
p ara^ m etros d a in tera»c~ao d e tro ca J e J con sid erad o s n esta ¯ g u ra, o m o d elo n ~ao ex ib e1 3
n en h u m p on to d e co m p en sa»c~ao p ara D < ¡ 1;0 jJ j. N essa regi~ao d e valo res d e D , a1
3 6
m a gn etiza »c~a o d os sp in s d o tip o S to rn a-se m en o r q u e a m ag n etiza»c~ao d os sp in s ¾ p ara
q u alq u er valor d e J . A ¯ g u ra 3 .4 (b) rep resen ta o s valo res m ¶³n im os d e J o b tid o s atrav¶es2 2
d as sim u la»c~oes d e M o n te C arlo com J = 0 ;9J . P ara D < ¡ 1;0 jJ j, o m o d elo n ~ao3 1 1
ex ib e n en h u m p o n to d e com p en sa »c~a o p ara q u a lq u er va lo r d e J , d a m esm a form a q u e n a2
ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io .
F ig u ra 3.4: V alor m ¶³n im o de J para o aparecim en to de um pon to de com pen sa»c~ao da2
part¶³cula ferrim agn¶etica, em fu n »c~ao do cam po cristalin o D . (a) R esultados obtidos n a
aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio com J = J , e (b) resu ltados obtidos atrav¶es de sim u la»c~oes3 1
de M on te C arlo com J = 0 ;9J . N a regi~ao A tem -se N m > N m para T < T , e em3 1 S S ¾ ¾ c
B observa-se a regi~ao dos pon tos de com pen sa»c~ao.
A in tera»c~ao a n tiferro m a gn ¶etica en tre os sp in s S estab elece d o is lim ites p ara o
ap a recim en to d o p o n to d e co m p en sa»c~ao . A b aix o d e u m va lo r m ¶³n im o, a m ag n etiza»c~ao
d os sp in s S n ~a o ¶e su ¯ cien tem en te p eq u en a p ara a ex iste^n cia d e algu m a tem p eratu ra
ab a ix o d e T , on d e N m seja ig u alad a a N m . A cim a d o valor m ¶ax im o d a in tera»c~aoc S S ¾ ¾
an tiferrom ag n ¶etica ¡ J , a m agn etiza »c~a o d o s sp in s S ¶e sem p re m en or q u e a m ag n etiza»c~ao3
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d os sp in s ¾ p a ra q u a lq u er tem p era tu ra T < T . P orta n to , ap en as n a fa ix a lo calizad ac
en tre esses valores ex trem os d e ¡ J , p o d e h aver u m p on to d e co m p en sa»c~ao. C om o p o d e-3
se ob servar n a ¯ g u ra 3 .5, p a ra J = ¡ J , os lim ites d e J d ep en d em d o valor d o cam p o2 1 3
crista lin o D . A s ¯ gu ra s 3 .5 (a ) e 3.5 (b) rep resen tam o s resu ltad o s o b tid o s n a a p rox im a»c~ao
d e cam p o m ¶ed io e a trav¶es d as sim u la »c~o es d e M on te C arlo, resp ectiva m en te.
F ig u ra 3 .5: V alores m ¶³n im o e m ¶axim o de ¡ J para o aparecim en to de u m pon to de com -3
pen sa»c~ao da part¶³cula ferrim agn¶etica, em fun »c~ao do cam po cristalin o D . U tiliza-se n essas
¯ guras J = ¡ J . (a) R esultados obtidos n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resultados2 1
obtidos atrav¶es de sim ula»c~oes de M on te C arlo. N a regi~ao A tem -se N m > N m paraS S ¾ ¾
T < T , em B tem -se a regi~ao on de o pon to de com pen sa»c~ao aparece, e em C tem -sec
N m < N m para T < T .S S ¾ ¾ c
A s d ep en d e^n cia s d e T e T com o cam p o crista lin o p o d em ser ob serva d asco m p c
n a ¯ g u ra 3 .6 , co m J = ¡ J . A ¯ g u ra 3 .6 (a ), q u e rep resen ta o s resu lta d os o b tid o s n a2 1
ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io com J = J , m ostra q u e p a ra D < ¡ 1;0jJ j a p art¶³cu la3 1 1
n ~ao ex ib e n en h u m p o n to d e com p en sa »c~a o. E n tretan to, q u an d o D au m en ta a l¶em d esse
valor, T e T crescem co m D , d e form a q u e T ap rox im a -se ca d a vez m ais d e T ,co m p c co m p c
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at¶e q u e p ara D = 0;2jJ j, tem -se T = T . A ¯ g u ra 3.6 (b) rep resen ta os m esm os1 co m p c
resu lta d os ob tid os a trav¶es d as sim u la »c~o es d e M o n te C a rlo co m J = 0;9 2J . N esta ¯ g u ra,3 1
ob serva -se q u e a p en as p ara valores d e D < 0 n ~ao h ¶a u m a tem p eratu ra d e co m p en sa»c~ao
p ara o sistem a. P o d e-se con sta tar esse fato ob servan d o-se a ¯ g u ra 3.5 (b). N essa ¯ g u ra,
tra»can d o -se u m a reta h o rizon tal em J = 0:92J , v eri¯ ca-se q u e ap en as p ara D > 0 ¶e3 1
p o ss¶³vel d e se en con trar u m p on to d e com p en sa»c~a o (regi~ao B ) p a ra a p art¶³cu la co m os
p ara^ m etros d o h am ilton ian o .
F ig u ra 3.6 : D epen de^n cias de T e T com o cam po cristalin o para J = ¡ J . (a)co m p c 2 1
R esultados obtidos n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio para J = J e (b) resu ltados obtidos3 1
atrav¶es de sim ula»c~oes de M on te C arlo para J = 0;9 2J .3 1
N a ¯ gu ra 3.7 s~ao ex ib id a s as tem p eratu ra s d e com p en sa »c~a o e cr¶³tica em fu n »c~ao
d e J p ara D = 0. A ¯ g u ra 3.7 (a ) rep resen ta os resu ltad os ob tid os n a a p rox im a»c~ao2
d e ca m p o m ¶ed io p ara J = J , en q u a n to q u e a ¯ g u ra 3 .7 (b) rep resen ta o s resu lta d os3 1
d as sim u la»c~oes d e M o n te C arlo p ara J = 0 ;9J . C o m o p o d e-se v eri¯ car em am b as as3 1
¯ gu ra s, o p o n to d e com p en sa »c~a o ap a rece a p en as q u a n d o u m d ad o va lo r m ¶³n im o d e J ¶e2
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alca n »cad o. A tem p eratu ra cr¶³tica d o sistem a sem p re cresce com o au m en to d e J . P o r2
ou tro la d o, a tem p era tu ra d e com p en sa»c~ao m a n t¶em -se p ra ticam en te con sta n te, m ostran d o
q u e o au m en to o b servad o d a m ag n etiza»c~ao n a su b -red e ¾ ap en as d eterm in a a tem p eratu ra
cr¶³tica , e n ~ao a tem p eratu ra o n d e o corre o cru zam en to d os va lo res d as m ag n etiza»c~oes d as
su b -red es d e sp in s ¾ e S .
F ig u ra 3.7: D epen de^n cias de T e T com o valor da in tera»c~ao de troca en tre spin sco m p c
prim eiros vizin hos do tipo ¾ para D = 0. (a) R esu ltados obtidos n a aproxim a»c~ao de
cam po m ¶edio para J = J e (b) resu ltados obtidos atrav¶es de sim ula»c~oes de M on te C arlo3 1
para J = 0;9J .3 1
F in a lm en te, m o stram os n a ¯ g u ra 3 .8 , o s va lores ob tid os p ara T e T em fu n »c~aoco m p c
d a in tera »c~a o a n tiferro m a gn ¶etica ¡ J . N essas ¯ gu ras tom am os J = ¡ J e D = 0. A ¯ gu ra3 2 1
3.8 (a ) rep resen ta o s resu lta d os o b tid o s n a ap rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io, en q u an to q u e
a ¯ g u ra 3.8 (b) m ostra o s resu ltad os d as sim u la»c~oes d e M on te C arlo. C o m o p o d em o s ob -
servar, ta n to T q u a n to T s~ao fu n »c~oes d ecrescen tes d e ¡ J . A u m en tan d o -se o acop la-co m p c 3
m en to a n tiferrom agn ¶etico en tre o s sp in s S , a m ag n etiza»c~ao m d ecresce e, d esta form a,S
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a tem p eratu ra n ecess¶aria p a ra q u e as con d i»c~o es 3.16 e 3.17 sejam sa tisfeitas d im in u i, at¶e
q u e ev en tu a lm en te se a n u le.
F ig u ra 3 .8 : D epen de^n cia de T e T com o valor da in tera»c~ao de troca en tre spin sco m p c
prim eiros vizin hos do tipo S para J = ¡ J e D = 0 . (a) R esu ltados obtidos n a aproxi-2 1
m a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resultados obtidos atrav¶es de sim ula»c~oes de M on te C arlo.
3 .5 P e r sp e c tiv a s d e tr a b a lh o s fu tu r o s
O m o d elo e an ¶a lise d as caracter¶³sticas d a p a rt¶³cu la ferrim ag n ¶etica q u e estu d am os
su g ere ou tra s in vestig a»c~oes. A ssim co m o n o ca p¶³tu lo a n terior, a p rim eira m o d i¯ ca»c~ao
¶e q u an to a form a d a p a rt¶³cu la. A sim etria h ex ag on al ap resen ta d a sim p li¯ ca o m o d e-
lo , u m a v ez q u e a in tera »c~a o en tre sp in s d e u m a m esm a su b -red e j¶a a p arece en tre sp in s
p rim eiro s v izin h os. C om o ob jetiv o d e se ob ter o m esm o con ju n to d e in tera »c~o es en tre
sp in s p rim eiro s v izin h os, p o d e-se co n sid erar o m o d elo n u m a red e q u a d rad a com lin h as
altern a d as d e sp in s ¾ e S . A con sid era»c~a o d esse tip o d e red e p o d e m o strar q u e o s resu l-
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tad o s en con trad o s n ~ao s~a o fru to d a sim etria em p reg ad a e sim d os tip os d e a co p lam en tos
q u e a sim etria p ossib ilita. A con sid era»c~ao d e u m m o d elo em tre^s d im en s~o es em lu g ar d e
u m b id im en sion a l, b em com o a u tiliza»c~ao d e sp in s co m sim etria con t¶³n u a, s~a o altera »c~o es
e otim iza »c~o es n ecess¶a ria s a serem feitas, n a ten tativa d e torn a r o m od elo m ais p r¶ox im o
d e u m sistem a rea l. F in alm en te, u m ou tro sistem a in teressa n te q u e m erece ser in v esti-
ga d o ¶e a con sid era»c~ao d e d u a s (ou m a is) p a rt¶³cu las ferrim agn ¶etica s p r¶ox im a s en tre si,
acop lad a s a trav¶es d e in tera »c~o es d ip olares. E sse tip o d e in tera»c~ao , a l¶em d e ser d e lo n go
alca n ce ¶e in trin sicam en te an iso tr¶o p ica . A in tera»c~ao d ip o lar p o d e favorecer o alin h am en to
ferro m a gn ¶etico o u a n tiferrom agn ¶etico en tre o s m o m en tos d as p a rt¶³cu las, p o d en d o leva r o
sistem a a a p resen ta r fru stra»c~ao .
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C a p ¶³tu lo 4
P a r t¶³c u la fe r r o m a g n ¶e tic a
tr id im e n sio n a l
O tam an h o d e u m a p art¶³cu la ¶e u m a ca racter¶³stica b a stan te im p orta n te p ara d eter-
m in ar seu co m p orta m en to m ag n ¶etico. P art¶³cu las su ¯ cien tem en te p eq u en a s com p orta m -se
co m o u m d o m ¶³n io ¶u n ico, d e fo rm a q u e to d o s os seu s m om en to s m a gn ¶eticos g ira m co eren te-
m en te n a d ire»c~ao d e u m ca m p o m agn ¶etico ex tern o [44 ]. P or o u tro lad o , a u m en tan d o-se o
tam an h o d a p art¶³cu la, a con ¯ gu ra»c~ao d e u m ¶u n ico d om ¶³n io d eix a d e ser en erg etica m en te
favo r¶a vel. N esse ca so, q u an d o os m om en to s m ag n ¶etico s d a p art¶³cu la g ira m n a d ire»c~ao
d e u m cam p o m agn ¶etico ex tern o , ela a ssu m e u m a co n ¯ gu ra »c~a o d e m ¶u ltip los d o m ¶³n io s.
D ep en d en d o d o ta m a n h o d a p art¶³cu la con sid erad a , o m ecan ism o d e revers~a o d e su a m ag-
n etiza»c~ao p o d e ser co eren te o u p or n u clea »c~a o [8 2]. N o ca so d a n u clea »c~a o, a l¶em d a form a»c~ao
d e v ¶arios d om ¶³n ios m agn ¶etico s, algu n s v ¶ortices tam b ¶em p o d em ap a recer n a con ¯ g u ra»c~ao
in tern a d a p a rt¶³cu la .
N este cap¶³tu lo co n sid era m o s u m a p eq u en a p art¶³cu la trid im en sio n al ferro m a gn ¶etica,
n ~ao su ¯ cien tem en te p eq u en a p a ra ser trata d a co m o u m d om ¶³n io ¶u n ico. S u p om os q u e a
en erg ia d o sistem a a p resen ta tre^s con trib u i»c~oes: in tera»c~ao d e tro ca d o tip o ferrom ag n ¶etica,
in tera»c~ao co m o cam p o m agn ¶etico ex tern o (Z eem an ) e u m term o d e an isotro p ia . A in -
tera »c~a o d e tro ca ferrom agn ¶etica ¶e con sid erad a a p en as en tre sp in s p rim eiro s v izin h os e
tem o m esm o valor d en tro d a p art¶³cu la. O term o d e an isotro p ia ¶e d ev id o µa p resen »ca d e
ca m p os crista lin os in tern os q u e esta b elecem n a p a rt¶³cu la u m eix o d e f¶acil m agn etiza »c~a o.
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P ara in vestiga r as p rop ried a d es m agn ¶etica s d e eq u il¶³b rio d a p a rt¶³cu la ferrom ag-
n ¶etica u tilizam os tan to c¶a lcu los b asead os n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io, q u a n to sim u -
la »c~o es d e M o n te C a rlo . E m p a rticu la r, con sid eram os tre^s d iferen tes caso s: u m , em q u e
a p art¶³cu la ¶e iso tr¶op ica , o u tro em q u e a p art¶³cu la tem seu eix o f¶a cil p aralelo ao cam p o
m a gn ¶etico ex tern o, e u m terceiro, o n d e o eix o f¶acil d a p art¶³cu la ¶e p erp en d icu lar a o cam p o
m a gn ¶etico ex tern o. C o m o v erem o s n as p r¶ox im as se»c~oes d este cap¶³tu lo, a an ¶a lise d a s cu rvas
d e m ag n etiza»c~ao e su scep tib ilid a d e em fu n »c~ao d a tem p eratu ra in d icam q u e o co m p orta-
m en to m agn ¶etico d a p art¶³cu la m an t¶em as m esm as caracter¶³sticas, in d ep en d en tem en te d o
a^ n g u lo en tre o eix o f¶a cil e o cam p o m ag n ¶etico ex tern o .
N o resta n te d este cap¶³tu lo , a p resen ta m o s o m o d elo em p rega d o p ara o estu d o
d a p art¶³cu la ferrom ag n ¶etica, a o b ten »c~ao d as eq u a »c~oes d a m a gn etiza»c~a o d a p art¶³cu la n a
ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e os d etalh es d a sim u la»c~ao d e M on te C arlo. F in a lm en te,
ap resen tam os o s resu ltad o s o b tid o s com esses d ois m ¶eto d o s, e as p rin cip a is con clu s~oes.
4 .1 M o d e lo
P a ra d escrever a p art¶³cu la ferrom ag n ¶etica, co n sid era m o s u m con ju n to d e ca m a d as
esf¶ericas co n ce^n tricas, in scrita s em u m a red e c¶u b ica . C ad a s¶³tio d a red e q u e p erten ce a
u m a d ad a cam ad a esf¶erica d a p art¶³cu la ab riga u m d e seu s m om en tos m ag n ¶eticos. C om
esse a rran jo , p or ex em p lo, u m a p a rt¶³cu la d e tre^s ca m ad as, ¶e con stitu¶³d a p o r to d o s os sp in s
p erten cen tes a u m a esfera in scrita em u m cu b o d e ra io ig u al a tre^s p ara^ m etros d e red e.
O s m om en to s m ag n ¶eticos d a p art¶³cu la s~ao rep resen tad o s p or v eto res u n it¶arios, d e¯ n id os
~ ~n o esp a»co d e tre^s d im en s~oes. A ssim , jS j = 1 e escrev em o s S = (S ;S ;S ).i i ix iy iz
O h a m ilto n ia n o d e H eisen b erg cl¶a ssico ¶e u tiliza d o p ara a p a rt¶³cu la ferrom ag n ¶etica:
qN N NX X X X1 2~ ~ ~ ~ ~H = ¡ J S ¢ S ¡ H ¢ S ¡ k (e^ ¢ S ) ; (4 .1 )ij i j i k i
2 i j i i
on d e con sid eram os ap en as o a co p la m en to en tre sp in s p rim eiro s v izin h os. N rep resen ta
o n ¶u m ero d e m om en to s m agn ¶etico s d a p art¶³cu la e q ¶e o n ¶u m ero d e co ord en a »c~a o d e cad a
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u m d esses m o m en tos (q = 6 p a ra os m om en to s m agn ¶etico s n o in terior d a p a rt¶³cu la).
~J ¶e a con stan te d e tro ca en tre os sp in s, H rep resen ta o cam p o m ag n ¶etico ex tern o, kij
¶e a m ag n itu d e d a a n isotrop ia d a p a rt¶³cu la e e^ rep resen ta a d ire»c~ao d o eix o d e f¶a cilk
m a gn etiza »c~a o d a p a rt¶³cu la .
F ig u ra 4.1: R epresen ta»c~ao esquem ¶atica de um a part¶³cula esf¶erica de seis cam adas, in scrita
em um a rede c¶ubica sim ples.
S u p on d o -se q u e a con stan te d e acop lam en to seja ferrom agn ¶etica e ten h a o m esm o
valor p ara to d o s os p a res d e sp in s d a p a rt¶³cu la, o u seja, J ´ J > 0 , e q u e o cam p oij
m a gn ¶etico ex tern o esteja n a d ire»c~a o z , o h a m ilto n ia n o d o sistem a p o d e ser reescrito com o:
qN N NX X X XJ 2~ ~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k (e^ ¢ S ) : (4 .2 )i j iz k i
2 i j i i
N o caso d a p art¶³cu la isotr¶op ica tem -se k = 0, e o h am ilton ian o torn a -se
qN NX X XJ ~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S : (4 .3 )i j iz
2 i j i
P or o u tro la d o, n o caso d e u m a p a rt¶³cu la ferrom ag n ¶etica co m eix o d e f¶acil m ag n etiza»c~ao
p ara lelo ao cam p o m agn ¶etico ex tern o, tem -se
qN N NX X X XJ 2~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S : (4 .4 )i j iz iz2 i j i i
E , ¯ n alm en te, q u an d o a p art¶³cu la ap resen ta o eix o d e f¶a cil m a gn etiza»c~ao p erp en d icu la r
ao cam p o m a gn ¶etico ex tern o o h a m ilto n ia n o to m a a form a
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qN N NX X X XJ 2~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S : (4 .5 )i j iz ix2 i j i i
4 .2 A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io
A ssim co m o n os cap¶³tu lo s an terio res, o estu d o d as p ro p ried ad es m ag n ¶eticas d a
p art¶³cu la trid im en sio n al ferrom ag n ¶etica, n a a p rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io, ¶e realizad o
ap ¶o s a o b ten »c~a o d as eq u a »c~oes a p rox im ad a s p ara as m agn etiza »c~oes m ¶ed ia s d e cad a sp in S i
d o sistem a:
Z
1 ¡¯ H~ ~~m = < S > = S e ; (4 .6 )i i i
~Z S iR
on d e a in teg ral ¶e realizad a sob re to d as as con ¯ gu ra»c~oes d e sp in s d o sistem a e Z ¶e a~S i
su a fu n »c~ao p arti»c~a o.
P ara se o b ter essa s m a gn etiza »c~o es, u tiliza m o s a d esigu a ld a d e d e B o go liu b ov ,
m o strad a n o A p e^n d ice E d esta T ese p ara u m sistem a d e sp in s con t¶³n u o s.
N as p r¶ox im a s su b se»c~oes ap resen tam os sep ara d am en te os tre^s d iferen tes caso s d e
an isotro p ia s con sid erad o s e as eq u a»c~oes p ara as m ag n etiza»c~oes d o s m om en tos m a gn ¶eticos
d a p art¶³cu la em cad a caso .
4 .2 .1 P a r t¶³c u la iso tr¶o p ic a
N este caso , o h a m ilton ian o d o sistem a ¶e a q u ele ap resen tad o n a eq u a»c~ao 4 .3 e o
h am ilton ian o ten tativa ¶e d a d o p or
NXH = ¡ n S ; (4 .7 )0 i iz
i
on d e n s~ao o s p ara^ m etros variacio n ais d o p rob lem a . A en erg ia liv re d o sistem a n essai
ap rox im a »c~a o ¶e en t~ao d ad a p o r
4 6
P½ ¾qNX X sin h [¯ (H + J m )]J jj
G (T ;H ;N ) = m m ¡ k T ln 4¼ : (4 .8 )PC M i j B q2 [¯ (H + J m )]jj< i;j> i
P or o u tro lad o, p o d e-se escrev er q u e
X
G (T ;H ;N ) = g (T ;H ;N ) ; (4 .9 )C M i
i
sen d o q u e a m agn etiza »c~a o m ¶ed ia tota l d o sistem a, M , ¶e ob tid a p o r
X@ G (T ;H ;N )C M
M (T ;H ;N ) = ¡ = m : (4.10 )i
@ H i
E m ¶e a m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia d e cad a sp in d a p art¶³cu la, d a d a p ori
@ g (T ;H ;N )i
m = ¡ : (4.11 )i
@ H
P ortan to, tem os
· µ ¶¸qX 1· µ ¶¸m = < S > = co th ¯ H + J m ¡ ; (4.12 )i iz j P q
j ¯ H + J m jj
e < S > = < S > = 0 .ix iy
4 .2 .2 E ix o f¶a c il p a r a le lo a o c a m p o
N este ca so, o h a m ilto n ia n o d o sistem a ¶e aq u ele d a d o n a eq u a»c~ao 4.4 e o h am ilto-
n ia n o ten tativa ¶e
N NX X
2H = ¡ n S ¡ p S : (4.13 )0 i iz i iz
i i
on d e n e p s~a o o s p a ra^ m etro s va ria cion a is d o p rob lem a . A en ergia liv re d o sistem a n essai i
ap rox im a »c~a o ¶e en t~ao d ad a p o r
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XJ
G (T ;H ;k ;N ) = m mM F i j
2 < i;j> µ ¶Z Z Z P1 b a q 2¯ [(H + J m )S + k S ]j iz izj¡ k T ln e d S d S d S ;(4.14 )B ix iy iz
¡1 ¡b ¡aqq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la ¶e d ad a en t~ao p or
P q 2R R R ¯ [(H + J m )S + k S ]1 b a j iz izjS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡a Pm = < S > = ; (4.15 )qi iz 2R R R ¯ [(H + J m )S + k S ]1 b a j iz izje d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
e < S > = < S > = 0 .ix iy
4 .2 .3 E ix o f¶a c il p e r p e n d ic u la r a o c a m p o
O h a m ilto n ia n o d o m o d elo ¶e d ad o n a eq u a »c~a o 4.5 e esco lh em o s p ara o h am ilto-
n ia n o ten tativa
N N NX X X
2H = ¡ n S ¡ q S ¡ p S : (4.16 )0 i iz i ix i ix
i i i
on d e n , q e p s~ao os p ara^ m etros variacion ais d o p ro b lem a. A en ergia liv re d o sistem ai i i
n essa ap rox im a »c~a o ¶e en t~ao d ad a co m o
XJ
G (T ;H ;k ;N ) = (m m + m m )M F ix jx iz j z
2 < i;j> µZ Z Z P P1 b a q q 2¯ [(H + J m )S + (J m )S + k S ]jz iz jx ix ixj j¡ k T ln eB ¡1 ¡ b ¡a¶
¢d S d S d S ; (4.17 )ix iy iz
qq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la to m a a segu in te fo rm a
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P Pq q 2R R R ¯ [(H + J m )S + (J m )S + k S ]1 b a jz iz jx ix ixj jS e d S d S d Siz ix iy iz¡ 1 ¡b ¡ a P Pm = < S > = ; (4.18 )q qiz iz 2R R R ¯ [(H + J m )S + (J m )S + k S ]1 b a jz iz jx ix ixj je d S d S d Six iy iz¡ 1 ¡b ¡ a
P Pq q 2R R R ¯ [(H + J m )S + (J m )S + k S ]1 b a jz iz jx ix ixj jS e d S d S d Six ix iy iz¡ 1 ¡ b ¡ a P Pm = < S > = ; (4.19 )q qix ix 2R R R ¯ [(H + J m )S + (J m )S + k S ]1 b a jz iz jx ix ixj je d S d S d Six iy iz¡ 1 ¡b ¡ a
e < S > = 0.iy
E m to d os os tre^s ca sos a m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d a p art¶³cu la ¶e d a d a p or
NX1
~m (T ;H ;k ) = (m x^ + m z^ ) : (4.20 )ix iz
N i
N os tre^s ca sos con sid erad o s en co n tra m o s u m sistem a d e eq u a»c~oes acop lad a s p ara
as m agn etiza »c~o es lo cais d a p art¶³cu la n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io . P a ra se resolver
esse sistem a d e eq u a»c~o es, d a d o d eterm in a d o con ju n to d e valores d e tem p era tu ra, cam p o
m a gn ¶etico ex tern o e con stan te d e an isotro p ia , u tiliza m o s o s m ¶eto d os d e so lu »c~ao n u m ¶erica
d e in teg ra is trip la s [7 7] e a s m esm as su b -rotin as n u m ¶erica s d e con verg e^n cia g lo b al j¶a
u tiliza d as n os ca p¶³tu los an teriores.
4 .3 S im u la »c ~o e s d e M o n te C a r lo
A l¶em d a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io, o m o d elo p ara u m a p art¶³cu la trid im en -
sion al ferrom ag n ¶etica ap resen ta d o n este ca p¶³tu lo, foi tam b ¶em in vestigad o in v estig ad o
atrav ¶es d e sim u la »c~o es d e M on te C arlo. E m ca d a p a sso d e M on te C arlo (p M C ) fo ram
rea lizad as N (N ¶e o n ¶u m ero d e sp in s d a p a rt¶³cu la ) ten tativas p ara se m u d ar o estad o
d a p art¶³cu la d e acord o co m o algo ritm o d e M etr¶op olis [54, 60, 78]. N este ca so d e sp in s
4co n t¶³n u os, o n ¶u m ero d e p assos d e M o n te C a rlo u tilizad o s foi d e 5 £ 10 p M C , q u e ¶e d ez
4vezes m aior q u e o n ¶u m ero u tiliza d o p ara o m o d elo d e Isin g . O s p rim eiros 2 £ 1 0 p M C
foram d esp rezad o s d ev id o ao p ro cesso d e term aliza»c~ao .
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N o algo ritm o u tilizad o ca lcu la-se a m agn etiza »c~a o m ¶ed ia d a p art¶³cu la, b em com o,
su a s co m p on en tes n a s d ire»c~oes x , y e z , em fu n »c~a o d a tem p era tu ra, ca m p o m a gn ¶etico
ex tern o e an iso tro p ia d a p a rt¶³cu la. In icialm en te, esses va lo res s~ao o b tid os a trav¶es d a
m ¶ed ia en tre os sp in s d a p art¶³cu la p ara cad a p M C a p ¶os o p ro cesso d e term aliza»c~ao :
NX1
m = S ; (4.21 )x ix
N i= 1
NX1
m = S ; (4.22 )y iy
N i= 1
NX1
m = S ; (4.23 )z iz
N i= 1
q
2 2 2m = m + m + m : (4.24 )to t x y z
E m segu id a, a s m ¶ed ia s s~ao rea liza d as con sid eran d o to d os os p assos d e M o n te C arlo a p ¶os
a term aliza»c~ao , ob ten d o -se ¯ n a lm en te < m > , < m > , < m > e < m > , p ara cad ax y z to t
valor d e tem p eratu ra , cam p o e a n iso trop ia.
4 .4 R e su lta d o s e c o n c lu s~o e s
In icialm en te a p resen tam os o s resu lta d os o b tid o s n a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io.
N o caso d e u m a p a rt¶³cu la isotr¶op ica, a F ig. 4.2 rep resen ta as cu rvas t¶³p ica s d e m ag n e-
tiza»c~ao p ara u m a p a rt¶³cu la d e seis ca m a d as. N esta ¯ gu ra m o stram os a m agn etiza »c~ao e a
su scep tib ilid a d e em fu n »c~ao d a tem p eratu ra , q u an d o o ca m p o m a gn ¶etico ex tern o ¶e n u lo.
C om o p o d e ser v eri¯ cad o , essa s cu rva s ca racterizam u m com p orta m en to ferro m a gn ¶etico
p ara a p art¶³cu la, com u m a tem p eratu ra cr¶³tica T = 1 ;92J = k .c B
5 0
F ig u ra 4.2: (a ) M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e (b) susceptiblidade de um a part¶³cula fer-
rom agn¶etica isotr¶opica m edida em fun »c~ao da tem peratura a cam po n ulo, n a aproxim a»c~ao
de cam po m ¶edio. A tem peratu ra ¶e m edida em u n idades de J = k .B
N a F ig .4.3 a p resen tam os os valores ob tid o s p ara a tem p eratu ra cr¶³tica d a p art¶³cu la
em fu n »c~a o d e seu tam an h o . C o m o esp erad o , a tem p eratu ra cr¶³tica d a p art¶³cu la au m en ta
co m seu ta m a n h o a t¶e o lim ite term o d in a^ m ico d o sistem a [26, 55 ]. P o d e-se v eri¯ car, n este
ca so , q u e p a rt¶³cu las co m oito o u m ais ca m a d as d e sp in s j¶a s~ao su ¯ cien tem en te gran d es
p ara serem con sid erad as co m o u m sistem a in ¯ n ito .
N o caso d e u m a p art¶³cu la com eix o d e f¶acil m ag n etiza»c~ao p ara lelo ao cam p o
m a gn ¶etico ex tern o, tem -se as m esm as cu rvas t¶³p ica s ap resen tad a s n a F ig . 4.2, ou seja , a
p art¶³cu la a p resen ta u m co m p orta m en to ferro m a gn ¶etico com su a m a gn etiza»c~ao n a d ire»c~ao
z , q u e ¶e a d ire»c~ao d o cam p o m a gn ¶etico ex tern o . N a F ig.4.4 v em os a tem p era tu ra cr¶³tica d a
p art¶³cu la em fu n »c~a o d e seu ta m a n h o, p ara d iferen tes valores d a con stan te d e an iso trop ia.
C om o p o d e ser v eri¯ cad o, a tem p eratu ra cr¶³tica a u m en ta com a m ag n itu d e d a con stan te
d e a n isotrop ia, ou seja , n o ca so d e u m a p art¶³cu la b a stan te an isotr¶o p ica, torn a -se m a is
d if¶³cil d esm agn etiz¶a -la , n ecessita n d o-se d e u m a m a io r q u an tid a d e d e en erg ia t¶erm ica p ara
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q u e isso p ossa o correr.
F ig u ra 4.3: T em peratura cr¶³tica de u m a part¶³cula isotr¶opica em fun »c~ao de seu n ¶um ero
de cam adas, n , obtida n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio. A tem peratura ¶e m edida em
un idades de J = k .B
F ig u ra 4.4: T em peratura cr¶³tica de u m a part¶³cula com eixo de f¶acil m agn etiza»c~ao pa-
ralelo ao cam po em fu n »c~ao de seu n ¶um ero de cam adas, n , e do valor da con stan te de
an isotropia, obtida n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio. D e baixo para cim a: k = 0 ;1J ,
k = 0 ;5 J , k = 1;0J , k = 2;0J , k = 5;0 J e k = 10 ;0J . A tem peratura ¶e m edida em
un idades de J = k .B
A s m esm as cu rva s t¶³p ica s d e m agn etiza »c~a o e su scep tib ilid a d e s~a o ob tid as q u an d o
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o eix o d e f¶a cil m agn etiza »c~a o d a p a rt¶³cu la ¶e p erp en d icu lar µa d ire»c~ao d o ca m p o m a gn ¶etico
ex tern o. A d iferen »ca o corre a p en as n a d ire»c~ao d a m a gn etiza»c~ao to tal d a p art¶³cu la: n este
ca so , a p art¶³cu la tem m ag n etiza»c~ao n ~a o n u la n a d ire»c~ao x , a d ire»c~a o d e seu eix o f¶acil.
A tem p eratu ra cr¶³tica d o sistem a a p resen ta a m esm a d ep en d e^n cia com a co n stan te d e
an isotro p ia e com o tam an h o d a p art¶³cu la q u e n a F ig . 4.4.
F ig u ra 4.5: (a ) M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e (b) susceptiblidade de um a part¶³cula fer-
rom agn¶etica isotr¶opica m edida em fun »c~ao da tem peratu ra a cam po n ulo, n as sim u la»c~oes
de M on te C arlo. A tem peratura ¶e m edida em un idades de J = k .B
A p resen tam os a segu ir os resu lta d os ob tid os µa p a rtir d as sim u la»c~oes d e M on te
C arlo. V em os n a F ig. 4 .5 a cu rva d e m ag n etiza»c~ao t¶³p ica o b tid a n o caso d a p art¶³cu la
isotr¶op ica. N esta ¯ g u ra tem -se a m ag n etiza»c~ao m ¶ed ia p o r sp in e a su scep tib ilid a d e d e
u m a p art¶³cu la d e seis ca m a d as. A m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia total d a p art¶³cu la ¶e a p r¶o p ria
co m p on en te d a m ag n etiza»c~ao n a d ire»c~ao z . D e fo rm a sim ila r aos resu lta d os o b tid o s n a
ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io , a p a rt¶³cu la ap resen ta u m com p orta m en to ferro m a gn ¶etico
e, n as sim u la»c~oes d e M on te C arlo, o b tem o s T = (1 ;29 § 0 ;0 2)J = k p ara u m a p art¶³cu lac B
d e seis ca m ad as.
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F ig u ra 4 .6 : T em peratura cr¶³tica de um a part¶³cula isotr¶opica em fu n »c~ao de seu n ¶um ero de
cam adas, n , obtida n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. A tem peratura ¶e m edida em un idades
de J = k .B
C o n form e p o d em os ver n a F ig. 4.6, a tem p eratu ra cr¶³tica (n a verd a d e a tem -
p eratu ra p seu d o-cr¶³tica) a u m en ta co m o tam an h o d a p a rt¶³cu la at¶e se a tin g ir o lim ite
term o d in a^ m ico. N o caso d as sim u la »c~o es d e M o n te C arlo este lim ite ¶e alca n »ca d o p ara u m a
p art¶³cu la d e n ov e cam ad a s, p ara a q u al ob t¶em -se T = (1;44 § 0;02 )J = k , q u e est¶a emc B
¶otim o a co rd o com o va lo r ob tid o n o ca so d e u m sistem a ferrom agn ¶etico isotr¶o p ico in ¯ n ito
[8 3].
A s sim u la»c~o es p a ra a p art¶³cu la co m o eix o f¶acil p ara lelo a o ca m p o leva m a resu l-
tad o s sem elh an tes aos o b tid os v ia ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io. P o r ex em p lo, as cu rvas
d e m a gn etiza»c~ao ap resen tam as m esm a s caracter¶³sticas d o ca so iso tr¶op ico , sen d o q u e a
tem p era tu ra au m en ta com o a u m en to d a m a gn itu d e d a con stan te d e a n iso trop ia (F ig.
4.7).
T a m b ¶em ob tem o s co n co rd a^ n cia en tre os resu ltad os d a ap rox im a »c~ao d e cam p o
m ¶ed io e d as sim u la»c~oes d e M o n te C a rlo q u a n d o o eix o f¶a cil d a p art¶³cu la ¶e p erp en d icu la r
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ao cam p o m agn ¶etico . A d ep en d e^n cia d a tem p eratu ra cr¶³tica com o tam an h o e va lo r d a
an isotro p ia ¶e d a d a p elas m esm as cu rvas ap resen ta d as n a n a F ig. 4 .7.
F ig u ra 4.7: T em peratura cr¶³tica de u m a part¶³cula com eixo de f¶acil m agn etiza»c~ao pa-
ralelo ao cam po em fu n »c~ao de seu n ¶um ero de cam adas, n , e do valor da con stan te de
an isotropia, obtida n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. D e baixo para cim a: k = 0 ;1J ,
k = 0;5J , k = 1 ;0J , k = 2;0 J , k = 5;0J an d k = 1 0;0J . A tem peratura ¶e m edida em
un idades de J = k .B
A sem elh an »ca en co n tra d a p ara o co m p orta m en to d o m o d elo (ob tid o tan to atrav¶es
d a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io , q u an to atrav¶es d e sim u la »c~o es d e M o n te C a rlo ) n os
ca so s em q u e o eix o d e f¶a cil m a gn etiza»c~ao d a p art¶³cu la ¶e p aralelo ou p erp en d icu lar µa
d ire»c~ao d o cam p o m a gn ¶etico ¶e u m resu lta d o q u e vai co n tra o p rev isto n o caso d e u m a
p art¶³cu la su ¯ cien tem en te p eq u en a p a ra ser con sid erad a u m d om ¶³n io ¶u n ico. N o caso d e
u m a p a rt¶³cu la d e d om ¶³n io ¶u n ico, V a rgas e co la b o ra d ores [44 ] m ostraram q u e esta a p re-
sen ta u m com p o rtam en to ferrom agn ¶etico q u a n d o seu eix o d e f¶a cil m ag n etiza»c~ao ¶e p aralelo
ao ca m p o m a gn ¶etico ex tern o, e u m com p o rtam en to an tiferrom agn ¶etico q u an d o seu eix o
d e a n isotrop ia ¶e p erp en d icu lar ao ca m p o. P ara o m o d elo co n sid era d o n este cap¶³tu lo,
ob serva n d o-se o h am ilton ian o p ara cad a caso a n alisa d o (eq s. 4.3, 4.4, 4.5), p erceb e-se q u e
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o estad o fu n d a m en tal d o sistem a ¶e sem p re u m esta d o ferrom ag n ¶etico, in d ep en d en tem en te
d o valor d a an iso tro p ia e d a d ire»c~ao d o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o.
4 .5 P e r sp e c tiv a s d e tr a b a lh o s fu tu r o s
N o caso d a p art¶³cu la trid im en sio n al, a p rim eira id ¶eia p ara a con tin u a »c~a o d o tra-
b alh o seria o estu d o d a m esm a com in tera»c~oes an tiferrom a gn ¶eticas. B oa p arte d esse
trab a lh o , en tretan to, ¶e ap resen tad o n o p r¶o x im o cap¶³tu lo. A in d a n o ca so ferrom ag n ¶etico,
seria in teressan te a d icio n ar-se algu n s in g red ien tes ao m o d elo a ¯ m d e to rn ¶a-lo u m p ou co
m a is p r¶ox im o d e u m sistem a rea l. A p rim eira d ela s seria a in tro d u »c~a o d e a n isotrop ias
d iferen tes p ara os sp in s d a su p erf¶³cie d a p a rt¶³cu la , co m o p or ex em p lo, u m a an isotro p ia
rad ial. O u tra m o d i¯ ca»c~ao in teressa n te seria o u so d e con stan tes d e tro ca d iferen tes en tre
os sp in s d o n ¶u cleo e os d a b ord a d a p art¶³cu la . E ssa s d u as m o d i¯ ca»c~oes seriam p rin ci-
p alm en te im p orta n tes n a an ¶alise d os efeitos d e su p erf¶³cie n a s p rop ried a d es m ag n ¶eticas d a
p art¶³cu la. N o caso d e se con sid erar a glom era d os d e p a rt¶³cu la s seria n ecess¶a rio a ad i»c~ao
d e u m a cotrib u i»c~a o d ip o la r ao h am ilto n ia n o d o sistem a .
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C a p ¶³tu lo 5
D ia g r a m a d e fa se s d e p a r t¶³c u la s
a n tife r r o m a g n ¶e tic a s
O d ia gram a d e fases d e sistem as a n tiferrom agn ¶etico s u n iax iais tem sid o b a stan te
in vestiga d o d esd e o resu lta d o, an u n cia d o p or N ¶eel, d e q u e esse tip o d e sistem a p o d e
ap resen tar tran si»c~oes d e fases in d u zid a s p ela ap lica »c~a o d e ca m p os m ag n ¶eticos fortes [84].
U tilizan d o a d escri»c~ao m icro sc¶op ica d e N ¶eel, q u a n d o o ca m p o m ag n ¶etico ¶e a p licad o p ara-
lelam en te a o eix o d e f¶a cil m agn etiza »c~a o d o sistem a, p a ra valores d o cam p o m en o res q u e
u m cam p o d e tra n si»c~a o, H , este ap resen ta u m o rd en am en to an tiferrom ag n ¶etico. P araS F
esses valores d e cam p o , o s m o m en tos m ag n ¶etico s d o m ateria l p erten cem a d u as su b -red es
d e m ag n etiza»c~oes op osta s ao lon g o d o eix o f¶a cil e o sistem a a p resen ta u m a m ag n etiza»c~ao
staggered p aralela µa d ire»c~a o d o cam p o m agn ¶etico . A in d a con sid eran d o o ca m p o m a gn ¶etico
ex tern o p a ralelo ao eix o f¶a cil d o sistem a, ao se au m en ta r a su a m a gn itu d e a l¶em d e H ,S F
as m ag n etiza»c~oes d as su b -red es g ira m ab ru p tam en te em rela»c~ao a o cam p o , form an d o
oa^ n g u lo s d e a p rox im ad a m en te 90 em rela»c~ao a este. E ssa fase, on d e os sistem a a p resen ta
u m a m agn etiza »c~a o staggered p erp en d icu la r µa d ire»c~ao d o cam p o m a gn ¶etico ¶e a ch am ad a
fase sp in -° op . A u m en tan d o-se a in d a m ais a m a gn itu d e d o ca m p o m a gn ¶etico ex tern o,
as m agn etiza »c~oes d as su b -red es d o sistem a g iram n a d ire»c~ao d o cam p o , alca n »can d o em
H = H ou tra fa se d e eq u il¶³b rio : a fase p ara m a gn ¶etica . A ¯ m d e m elh o r ilu strar esseP
in teressan te d iag ram a d e fases, n a F ig. 5.1 (a ) ap resen tam os u m esb o »co d este, n o p lan o
tem p era tu ra versus ca m p o m a gn ¶etico. N este d iag ram a as tre^s d iferen tes fases e a s lin h as
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¶d e tran si»c~ao d o sistem a p o d em ser ob serva d as. E im p ortan te ressa lta r q u e so m en te v in te
an o s d ep o is d o trab a lh o d e N ¶eel, o d iag ram a d e fases com p leto d esse tip o d e sistem a p o^ d e
ser m ed id o , p rin cip alm en te d ev id o µa n ecessid ad e d e term o s gran d es cam p o s m a gn ¶eticos
[8 5, 86, 87 ]. A p ¶os esses tra b alh os in iciais, a s tran si»c~oes d e fases n u m sistem a an tiferro-
m a gn ¶etico u n ia x ial co m u m cam p o m ag n ¶etico ap lica d o p a ralelam en te ao seu eix o f¶a cil
foram sistem a ticam en te in v estiga d as, d e fo rm a a p ro d u zir-se u m a a p reci¶avel litera tu ra,
tan to co m an ¶alises ex p erim en ta is [8 8, 89 , 90], q u an to te¶o ricas [4 5, 46 , 47, 9 1, 92 , 93, 9 4]
sob re esse assu n to .
F ig u ra 5.1: R epresen ta»c~ao esquem ¶atica do diagram a de fases de um sistem a an tiferro-
m agn¶etico un iaxial com cam po m agn ¶etico extern o aplicado (a ) paralelam en te e (b) per-
pen dicularm en te ao eixo f¶acil do sistem a. A F represen ta a fase an tiferrom agn¶etica, S F
a fase spin -° op, e P a fase param agn¶etica do sistem a.
C o n form e p o d em os ver n a ¯ g. 5 .1 (b), q u an d o o ca m p o m ag n ¶etico ex tern o ¶e
ap licad o p erp en d icu larm en te ao eix o f¶acil, o d ig ram a d e fa ses torn a-se m ais sim p les: p ara
valores d e ca m p o m en o res q u e o cam p o d e tran si»c~ao H , o sistem a en co n tra -se an ti-P
ferro m a gn eticam en te o rd en a d o d e form a q u e su a s su b -red es te^m m a gn etiza »c~o es op o stas
n a d ire»c~ao d o eix o f¶acil d o sistem a; p a ra cam p o m aiores q u e H as m ag n etiza»c~oes d asP
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su b -red es g ira m n a d ire»c~a o d o cam p o e o sistem a p assa p a ra a fase p a ram ag n ¶etica.
N os ¶u ltim os an o s os sistem a s a n tiferrom agn ¶etico s u n ia x iais d e b a ix a d im en sio-
n alid a d e ta m b ¶em co m e»cara m a ser estu d ad os d esd e q u e a ex iste^n cia d a fase sp in -° op
foi teo ricam en te p rev ista em sistem as sem i-in ¯ n itos [95 , 9 6], sen d o co n ¯ rm ad a ex p eri-
m en ta lm en te em su p er-red es m a gn ¶eticas [9 7]. D ep o is d esses trab alh os, v ¶arias ou tras
in vestiga »c~o es te¶o ricas [9 8, 99, 10 0] e ex p erim en ta is [1 01, 10 2, 10 3, 104 ] su rgira m a ¯ m d e
esclarecer os efeito s d e su p erf¶³cie e a d ep en d e^n cia d o d iag ram a d e fa ses com o tam an h o
d o sistem a.
C o m o j¶a fo i d iscu tid o n o C ap¶³tu lo 2 d esta T ese, os efeito s d e su p erf¶³cie e d e
tam an h o ¯ n ito s~a o in eren tes µa s p rop ried a d es d o sistem a q u a n d o con sid eram os o ca so d e
p eq u en as p art¶³cu las an tiferrom ag n ¶eticas. P or ex em p lo, sab e-se q u e q u a n d o o tam an h o
d a p art¶³cu la d im in u i a m a gn etiza»c~ao tota l d o sistem a torn a -se n ~a o n u la d ev id o a n ~ao
co m p en sa»c~ao d as m ag n etiza»c~oes d as su b -red es [10 5]. A l¶em d isso, d ev id o µa d esord em
estru tu ral e a q u eb ra d e certa s liga »c~o es en tre os sp in s d a su p erf¶³cie d a p a rt¶³cu la , esta
ca m ad a n ~a o segu e o o rd en am en to a n tiferrom agn ¶etico d o n ¶u cleo e a ca b a p or in d u zir ao
ap a recim en to d e cu rvas d e h isterese n ~a o sim ¶etricas [3 0, 52 ].
N este cap¶³tu lo co n sid era m o s u m a p art¶³cu la a n tiferro m a n g¶etica u n iax ial em tre^s
d im en s~o es com sp in s cl¶assico s, a ¯ m d e in vestig ar a d ep en d e^n cia d as tran si»c~oes d e fases d o
sistem a co m o seu tam an h o . U tiliza m o s a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e as sim u la »c~o es d e
M on te C a rlo p ara o b ter o seu d iag ram a d e fa ses, con sid eran d o-se a a p lica»c~ao d e ca m p os
m a gn ¶etico s, p a ralelos e p erp en d icu la res a o eix o f¶a cil d a p art¶³cu la . C om o o b jetivo d e
d eterm in a r a d ep en d e^n cia d o d ia gra m a d e fases com o tam an h o d o sistem a, con sid eram os
p art¶³cu las esf¶ericas co m raio s va ria n d o d e 3 a t¶e 1 2 u n id a d es d e red e.
N a p r¶o x im a se»c~ao d este cap¶³tu lo a p resen tam os o m o d elo con sid erad o p ara a
p art¶³cu la an tiferro m a gn ¶etica. E m seg u id a s~ao ap resen tad o s o s c¶alcu lo s n a a p rox im a»c~ao
d e ca m p o m ¶ed io e o s d etalh es d as sim u la »c~o es d e M o n te C a rlo . F in alm en te, s~a o a p resen -
tad o s o s resu ltad os d o m o d elo q u an d o con sid eram os a a p lica»c~ao d e u m ca m p o p aralelo
ou p erp en d icu lar a o eix o d e f¶acil m a gn etiza»c~ao d a p art¶³cu la.
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5 .1 M o d e lo
A ssim com o n o cap¶³tu lo an terio r, p ara d escrever a p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica,
co n sid eram os u m co n ju n to d e ca m a d as esf¶erica s co n ce^n tricas, in scritas em u m a red e
c¶u b ica. C a d a s¶³tio d a red e q u e p erten ce a u m a d a d a cam ad a esf¶erica d a p a rt¶³cu la co n t¶em
u m d e seu s m om en to s m ag n ¶eticos. O s m o m en tos m a gn ¶etico s d a p art¶³cu la s~ao rep resen -
~tad o s p or v eto res u n it¶ario s, d e¯ n id o s n o esp a »co d e tre^s d im en s~o es. D esta form a, jS j = 1i
~e escrevem os S = (S ;S ;S ).i ix iy iz
O h a m ilton ian o d e H eisen b erg cl¶assico u tilizad o n o m o d elo p ara a p art¶³cu la an -
tiferrom ag n ¶etica ¶e d a d o p or
qN N NX X X XJ 2~ ~ ~ ~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H ¢ S ¡ k (e^ ¢ S ) ; (5 .1 )i j i k i
2 i j i i
on d e co n sid era m o s a p en as o acop lam en to en tre sp in s p rim eiros v izin h o s. N rep resen ta o
n ¶u m ero d e m o m en tos m a gn ¶etico s d a p art¶³cu la e q ¶e o n ¶u m ero d e co ord en a»c~a o d e cad a u m
d esses m o m en tos (q = 6 p ara o s m o m en tos m ag n ¶etico s n o in terior d a p a rt¶³cu la ). J , com
~J < 0 , ¶e a co n stan te d e acop lam en to en tre os sp in s, H rep resen ta o cam p o m a gn ¶etico
ex tern o, k ¶e a m a gn itu d e d a con sta n te d e an isotro p ia d a p a rt¶³cu la e e^ rep resen ta a d ire»c~aok
d e seu eix o d e f¶acil m ag n etiza »c~ao.
T a m b ¶em n este cap¶³tu lo vam os con sid erar o ca so em q u e o ca m p o ¶e p ara lelo ao
eix o f¶a cil, cu jo h am ilton ian o ¶e d ad o p or
qN N NX X X XJ 2~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S ; (5 .2 )i j iz iz2 i j i i
e o caso em q u e o ca m p o ¶e p erp en d icu la r a o eix o f¶acil, on d e o h am ilton ian o ¶e reescrito
n a fo rm a
qN N NX X X X1 2~ ~H = ¡ J S ¢ S ¡ H S ¡ k S : (5 .3 )i j iz ix2 i j i i
E m am b os os ca sos con sid eram os q u e o cam p o m a gn ¶etico ex tern o est¶a n a d ire»c~ao z .
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5 .2 A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io
N ovam en te a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io leva µa ob ten »c~ao d as eq u a»c~oes a p rox i-
m a d as p ara as m a gn etiza »c~o es m ¶ed ias d e ca d a sp in S d o sistem a :i
Z
1 ¡¯ H~ ~~m = < S > = S e ; (5 .4 )i i i
~Z S iR
on d e a in teg ral ¶e realizad a sob re to d as as con ¯ gu ra»c~oes d e sp in s d o sistem a e Z ¶e a~S i
su a fu n »c~a o p a rti»c~ao. U tilizam os a d esig u ald ad e d e B o goliu b ov , e p ara o ca so em q u e o
ca m p o e o eix o d e f¶acil m ag n etiza»c~ao s~ao p ara lelos, o h am ilton ian o ten ta tiva u tiliza d o ¶e
N N NX X X
2H = ¡ n S ¡ q S ¡ p S ; (5 .5 )0 i iz i ix i iz
i i i
on d e n , q e p s~ao os p ara^ m etros variacion ais d o p ro b lem a. A en ergia liv re d o sistem ai i i
n essa ap rox im a »c~a o ¶e en t~ao d ad a p o r
XJ
G (T ;H ;k ;N ) = (m m + m m )M F ix j x iz jz
2 < i;j > µZ Z Z P P1 b a 2¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]ix jx jz iz izj j¡ k T ln eB ¡ 1 ¡b ¡a¶
¢d S d S d S ; (5 .6 )ix iy iz
qq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la ¶e d ad a en t~ao p or
q
2 2
m = (m ) + (m ) ; (5 .7 )i ix iz
on d e
P P
2R R R ¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz izj jS e d S d S d Six ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = < S > = ; (5 .8 )ix ix 2R R R ¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz izj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
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P P
2R R R ¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz izj jS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = < S > = ; (5 .9 )iz iz R R R 2¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz izj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
e < S > = 0.iy
S e o ca m p o e o eix o d e f¶a cil m agn etiza »c~ao s~a o p erp en d icu la res, o h am ilton ian o
ten ta tiva ¶e
N N NX X X
2H = ¡ n S ¡ q S ¡ p S : (5.10 )0 i iz i ix i ix
i i i
A en ergia liv re d o sistem a ¶e d a d a p or
XJ
G (T ;H ;k ;N ) = (m m + m m )M F ix jx iz jz
2 < i;j> µZ Z Z P P1 b a 2¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]ix jx jz iz ixj j¡ k T ln eB ¡ 1 ¡ b ¡ a¶
¢d S d S d S ; (5.11 )ix iy izqq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia d e ca d a sp in d a p art¶³cu la n ovam en te ¶e d ad a p or
q
2 2
m = (m ) + (m ) ; (5.12 )i ix iz
on d e
P P
2R R R ¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz ixj jS e d S d S d Six ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = < S > = ; (5.13 )ix ix R R R 2¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz ixj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
P P
2R R R ¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz ixj jS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = < S > = ; (5.14 )iz iz R R R 2¯ [J S m + (H + J m )S + k S ]1 b a ix jx jz iz ixj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
e < S > = 0.iy
E m am b o s os caso s, a m ag n etiza»c~ao tota l d a p a rt¶³cu la p o d e ser calcu la d a co m o
6 2
NX1
m (T ;H ) = m : (5.15 )i
N i
A s com p o n en tes d a m agn etiza »c~a o staggered s~a o d a d as p ela s ex p ress~oes
NX1 (a ) (b)
m = (m ¡ m ) ; (5.16 )sx ix ixN i= 1
NX1 (a ) (b)
m = (m ¡ m ) ; (5.17 )sz iz izN i= 1
e a m ag n etiza»c~ao staggered to tal ¶e d ad a p o r
q
2 2m = m + m : (5.18 )s s x s z
O s ¶³n d ices (a ) e (b) d eterm in am d o is gru p os d e sp in s d a p art¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica,
d e¯ n id o s d e form a q u e cad a m om en to m ag n ¶etico d a p a rt¶³cu la q u e p erten ce ao g ru p o (a )
p o ssu i to d os o s seu s sp in s p rim eiro s v izin h os n o g ru p o (b) e vice-versa. P o r ex em p lo,
se o sp in cen tral d a p a rt¶³cu la p erten ce a o g ru p o (a ), seu s seis p rim eiros v izin h o s (q u e
en co n tra m -se n a p rim eira cam ad a d a p a rt¶³cu la ) p erten cem ao g ru p o (b). N este caso, os
p rim eiro s v izin h o s d e ca d a m om en to m ag n ¶etico n a p rim eira cam ad a d a p art¶³cu la p er-
ten cem ao gru p o (a ) e a ssim su cessiva m en te at¶e a su p erf¶³cie d a p a rt¶³cu la.
N ovam en te, p a ra os d ois ca sos con sid erad o s en con tram os u m sistem a d e eq u a »c~o es
acop lad a s p a ra a s m agn etiza »c~o es lo cais d a p art¶³cu la n a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io.
P ara a solu »c~ao d esse sistem a d e eq u a »c~o es, p a ra u m d eterm in ad o con ju n to d e valores d e
tem p era tu ra, cam p o e co n stan te d e a n isotrop ia , u tiliza m o s as su b -ro tin a s n u m ¶erica s d e
co n verg e^n cia glob a l e a s su b -ro tin a s d e in tegra »c~a o n u m ¶erica j¶a u tilizad as n o s ca p¶³tu los
an teriores.
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5 .3 S im u la »c ~o e s d e M o n te C a r lo
C om o n os cap¶³tu lo s a n teriores, a l¶em d a ap rox im a »c~ao d e cam p o m ¶ed io , o m o d elo
p ara u m a p art¶³cu la trid im en sio n al a n tiferro m a gn ¶etica foi in vestigad o a trav¶es d e sim u la-
»c~o es d e M on te C arlo.
N o algoritm o u tiliza d o calcu lam os a s m a gn etiza »c~o es m ¶ed ia e staggered d a p art¶³cu la,
b em com o su as co m p on en tes n as d ire»c~oes x , y e z , em fu n »c~ao d a tem p era tu ra, cam p o
e an isotro p ia d a p art¶³cu la . E m cad a p a sso d e M o n te C arlo d eterm in am o s os segu in tes
valores m ¶ed io s:
NX1
m = S ; (5.19 )x ix
N i= 1
NX1
m = S ; (5.20 )y iy
N i= 1
NX1
m = S ; (5.21 )z iz
N i= 1
q
2 2 2m = m + m + m ; (5.22 )to t x y z
NX1 (a ) (b)
m = (S ¡ S ) ; (5.23 )sx ix ixN i= 1
NX1 (a ) (b)
m = (S ¡ S ) ; (5.24 )s y iy iyN i= 1
NX1 (a ) (b)
m = (S ¡ S ) ; (5.25 )sz iz izN i= 1
q
2 2 2m = m + m + m : (5.26 )s s x s y sz
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(a ) (b)
S e S s~ao a s com p on en tes ao lon g o d a d ire»c~ao ® (® = x ;y ;z ) d o i-¶esim o sp in d ai® i®
p art¶³cu la q u e p erten ce ao gru p o (a ) o u (b) d e sp in s, resp ectivam en te. E m segu id a, as
m ¶ed ias s~ao tom ad a s con sid eran d o -se to d os o s p a ssos d e M o n te C arlo ap ¶o s o p ro cesso d e
term aliza »c~a o d o sistem a .
5 .4 R e su lta d o s e c o n c lu s~o e s
A ¯ m d e to rn ar a ap resen ta»c~ao d o s resu lta d os ob tid os p a ra o m o d elo d a p art¶³cu la
an tiferrom ag n ¶etica m ais cla ra, o p tam os p ela d iv is~ao d esta se»c~ao em d u a s ou tras su b se»c~o es
d e form a a d iscu tir m elh or os caso s em q u e o ca m p o m agn ¶etico ex tern o ¶e ap licad o p ara-
lelam en te o u p erp en d icu la rm en te ao eix o d e f¶a cil m a gn etiza»c~a o d a p art¶³cu la .
5 .4 .1 C a m p o p a r a le lo a o e ix o f¶a c il
P a ra u m sistem a in ¯ n ito, em T = 0 , os va lores d os cam p os d e tra n si»c~a o H eS F
H s~ao d a d os p ela s ex p ress~oes [45 , 4 6, 47 ]:P
s
kin f e r io r
H (0) = 2S (z J ¡ k ) ; (5.27 )S F z J + k
q
su p e r io r
H (0) = 2S k (z J + k ) ; (5.28 )S F
H (0 ) = 2 S (z J ¡ k ) ; (5.29 )P
on d e o s ¶³n d ices in f er io r e su p er io r est~a o relacio n ad o s, resp ectivam en te, com o s lim ites
d e estab ilid ad e d as fases S F (in ferior) e an tiferrom ag n ¶etica (su p erio r), ob tid o s p ela teo ria
d e on d a s d e sp in , p ara as lin h as d e tran si»c~ao d e p rim eira ord em en tre as fa ses an tiferro-
m a gn ¶etica e sp in -° o p . N essas ex p ress~oes e n o resta n te d este cap¶³tu lo J sign i¯ ca jJ j.
6 5
F ig u ra 5 .2: M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e m agn etiza»c~ao staggered de u m a part¶³cula an -
tiferrom agn¶etica n um cam po H = 1 :0 J aplicado paralelam en te ao seu eixo f¶acil, (a ) n a
aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio, e (b) n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. A s lin has con t¶³n ua
(a ) e com quadrados (b) represen tam os valores da m agn etiza»c~ao m ¶edia da part¶³cula,
en quan to que as lin has pon tilhada (a ) e com c¶³rculos (b) represen tam os valores da m ag-
n etiza»c~ao staggered. O s destaques m ostram a susceptibilidade da part¶³cula. A tem peratu ra
¶e m edida em un idades de J = k .B
N a F ig. 5 .2 vem os a m ag n etiza»c~ao m ¶ed ia e a m ag n etiza»c~ao staggered d e u m a
p art¶³cu la d e seis ca m a d as em fu n »c~ao d a tem p era tu ra p a ra H = 1;0 J e k = 0;5J . P ara
esses valores, tem os n esta ¯ gu ra u m cam p o m a gn ¶etico m en or q u e o p rev isto p ela ex p ress~ao
in f e r io r5.27 p a ra H (0). N o d estaq u e ap resen ta d o n a ¯ gu ra rep resen ta m o s a su scep tib ili-S F
d ad e d a p a rt¶³cu la em fu n »c~a o d a tem p eratu ra. C o n form e p o d em os ob serva r, a p art¶³cu la
ap resen ta u m ord en a m en to an tiferro m a gn ¶etico p aralelo ao ca m p o m ag n ¶etico p a ra T < T ,c
on d e T = 2;03 J = k e T = (1;5 3 § 0;05 )J = k n a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io e n asc B c B
sim u la»c~oes d e M on te C arlo, resp ectivam en te. A u m en tan d o -se a tem p era tu ra, ca d a m o-
m en to m ag n ¶etico d a p a rt¶³cu la n ~ao alin h ad o co m o cam p o m agn ¶etico gira n esta d ire»c~ao , e a
p art¶³cu la con tin u a m en te alca n »ca u m estad o p ara m a gn ¶etico n o p on to cr¶³tico, T (H ). A F ig.c
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5.3 ex ib e a s cu rvas d e m ag n etiza»c~ao d a p art¶³cu la p ara u m cam p o m agn ¶etico H = 8;0J e
su p e r io rk = 0 ;5J . N este ca so, o n d e H (0) < H < H (0 ) o o rd en a m en to a n tiferro m a gn ¶eticoPS F
d a p a rt¶³cu la ¶e su b stitu¶³d o p or u m ord en a m en to t¶³p ico d a fase sp in -° op . N esta fase a
m a gn etiza »c~a o staggered ¶e p erp en d icu lar ao ca m p o m a gn ¶etico e su a m a gn etiza»c~ao m ¶ed ia
ap resen ta u m a co m p on en te n ~a o n u la p ara lela ao cam p o . N ova m en te, au m en ta n d o-se a
tem p era tu ra d o sistem a, a p art¶³cu la alca n »ca u m a fase p ara m a gn ¶etica n u m a tem p eratu ra
cr¶³tica q u e d ep en d e d o va lo r d o ca m p o m a gn ¶etico co n sid era d o.
F ig u ra 5 .3: M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e m agn etiza»c~ao staggered de u m a part¶³cula an -
tiferrom agn¶etica n um cam po H = 8;0J aplicado paralelam en te ao seu eixo f¶acil, (a ) n a
aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio, e (b) n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. A s lin has con t¶³n ua
(a ) e com quadrados (b) represen tam os valores da m agn etiza»c~ao m ¶edia da part¶³cula,
en quan to que as lin has pon tilhada (a ) e com c¶³rculos (b) represen tam os valores da m ag-
n etiza»c~ao staggered. O s destaques m ostram a susceptibilidade da part¶³cula em fun »c~ao da
tem peratura. A tem peratura ¶e m edida em un idades de J = k .B
O s d iag ram as d e fa ses com p leto s d a p art¶³cu la n o p lan o tem p era tu ra versus cam p o
m a gn ¶etic o b tid o s a trav¶es d a ap rox im a »c~ao d e cam p o m ¶ed io e p ela s sim u la»c~oes d e M on te
C arlo, s~a o ap resen ta d os n a ¯ g u ra 5.4. N o d iag ra m a, a lin h a d e tra n si»c~a o q u e sep ara
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as fa ses an tiferrom ag n ¶etica e p ara m a gn ¶etica ¶e con t¶³n u a . E sta lin h a foi o b tid a p o r d u as
form as d iferen tes: n u m a d elas, ¯ x am os a tem p eratu ra e variam os o ca m p o m a gn ¶etico
ex tern o; n ou tra , ¯ x a m o s o cam p o e variam os a tem p era tu ra (co m o m o strad o n a F ig.
5.2).
F ig u ra 5 .4 : D iagram a de fases n o plan o tem peratura versus cam po m agn¶etico de um a
part¶³cula an tiferrom agn¶etica com seis cam adas subm etida a um cam po paralelo ao seu
eixo f¶acil. (a ) R esultados da aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resu ltados das sim ula-
»c~oes de M on te C arlo. A F , S F e P represen tam as fases an tiferrom agn¶etica, spin -° op e
param agn¶etica, respectivam en te.
P ara se d eterm in ar a fro n teira en tre as fases sp in -° op e p ara m a gn ¶etica a co m -
p an h a m os o com p orta m en to d as com p on en tes d a m ag n etiza»c~ao staggered p erp en d icu la res
ao cam p o m a gn ¶etico ex tern o, b em co m o o co m p ortam en to d a m agn etiza »c~a o m ¶ed ia d a
p art¶³cu la em fu n »c~ao d a tem p eratu ra p ara ca d a va lor d e ca m p o ap lica d o (com o m o strad o
n a F ig. 5.3). A ssim com o n o caso d a tra n si»c~ao en tre as fases a n tiferro m agn ¶etica e p ara-
m a gn ¶etica , a tran si»c~ao en tre a s fases sp in -° o p e p ara m a gn ¶etica tam b ¶em ¶e con t¶³n u a .
P or ou tro la d o, a lin h a d e tra n si»c~a o en tre as fa ses an tiferrom ag n ¶etica e sp in -
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° op ¶e d e p rim eira ord em . E sta tran si»c~ao fo i estu d a d a, in vestiga n d o-se o com p o rtam en to
d as m a gn etiza »c~o es staggered e m ¶ed ia d a p a rt¶³cu la em fu n »c~a o d o cam p o ex tern o a p licad o
p ara v ¶arios va lo res ¯ x os d e tem p eratu ra . P or ex em p lo , n a F ig. 5 .5 , a tem p era tu ra ¶e
¯ x ad a em T = 0;40 J = k e o valor d o cam p o m ag n ¶etico ex tern o varia. C om o sa b em o s,B
p ara o s va lo res d e ca m p o m a gn ¶etico con sid erad o s n esta ¯ gu ra, a m a gn etiza»c~ao staggered
en co n tra -se n a d ire»c~ao d o ca m p o n a fase an tiferro m a gn ¶etica e ¶e p erp en d icu la r a ele n a
fase sp in -° op . N o tam os u m a d escon tin u id ad e n a m ag n etiza»c~ao tota l p ara u m d ad o va lo r
d o ca m p o, caracterizan d o assim , a tran si»c~a o d e p rim eira ord em en tre as fases A F e S F .
F ig u ra 5.5: M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e m agn etiza»c~ao staggered de um a part¶³cula
an tiferrom agn¶etica n a tem peratura T = 0;40 J = k em fun »c~ao do cam po aplicado parale-B
lam en te ao seu eixo f¶acil, (a ) n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio, e (b) n as sim ula»c~oes de
M on te C arlo. A s lin has con t¶³n ua (a ) e com qu adrados (b) represen tam os valores da m ag-
n etiza»c~ao m ¶edia da part¶³cula, en quan to que as lin has pon tilhada (a ) e com c¶³rcu los (b)
represen tam os valores da m agn etiza»c~ao staggered.
A s d u a s lin h as con t¶³n u as q u e sep a ram a fase p aram ag n ¶etica d as fases sp in -° op
e an tiferrom ag n ¶etica en con tram -se n u m p on to b icr¶³tico. A lin h a d e p rim eira o rd em , q u e
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sep ara as fases an tiferrom ag n ¶etica e sp in -° op tam b ¶em term in a n esse p o n to b icr¶³tico . P ara
u m p art¶³cu la d e seis ca m a d as, a p osi»c~ao d o p on to b icr¶³tico n o d ia gra m a d e fa ses d a F ig.
5.4 ¶e T = 1 ;3 4J = k e H = 4;9 0J n os c¶alcu lo s d e ca m p o m ¶ed io, e T = (1 ;3 0 § 0;05 )J = kb B b b B
e H = (3;2 8 § 0;05 )J n as sim u la »c~o es d e M on te C arlo.b
F ig u ra 5 .6 : D iagram a de fases n o plan o tem peratura versus cam po m agn¶etico de um a
part¶³cula an tiferrom agn ¶etica su bm etida a um cam po m agn ¶etico paralelo ao seu eixo f¶acil,
obtido atrav¶es das sim ula»c~oes de M on te C arlo. D e baixo pra cim a: n = 3;4;:::;9, on de n ¶e
o n ¶um ero de cam adas da part¶³cu la. A F , S F e P represen tam as fases an tiferrom agn¶etica,
spin -° op e param agn¶etica, respectivam en te.
N a ¯ gu ra 5 .6 ap resen ta m o s o d iagra m a d e fases o b tid o atrav¶es d e sim u la»c~oes d e
M on te C arlo p ara p a rt¶³cu la s esf¶ericas cu jos raios variam d e 3 a t¶e 9 esp a»cam en to s d e red e,
sen d o q u e p a ra este ¶u ltim o ta m a n h o j¶a atin gim os o lim ite term o d in a^ m ico d o sistem a.
O s resu lta d os o b tid o s atrav ¶es d a ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io a p resen tam o m esm o
tip o d e co m p ortam en to . A tem p era tu ra d e N ¶eel e o valor d o cam p o cr¶³tico sep a ran d o
a fase p a ram ag n ¶etica d a s fa ses a n tiferrom agn ¶etica e sp in -° op , b em com o d o ca m p o d e
tran si»c~ao en tre a s fases an tiferro m a gn ¶etica e sp in -° op , crescem com o a u m en to d o ra io
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d a p art¶³cu la at¶e o lim ite term o d in a^ m ico d o sistem a q u e se veri¯ ca p a ra u m a p art¶³cu la
co m n ove ca m a d as. P ara u m a p art¶³cu la com n ov e ca m a d as, p or ex em p lo , a tem p eratu ra
d e N ¶eel ob tid a ¶e T = (1;70 § 0;05 )J = k e, em T = 0, H = (3 ;2 2 § 0;0 5)J eN B S F
H = (1 0;96 § 0 ;0 5)J , q u e est~ao em ¶o tim o a co rd o co m o s resu ltad o s en con trad o s n aP
literatu ra p a ra u m sistem a in ¯ n ito [4 5, 47]. E x a m in an d o-se os va lo res d e H e H emS F P
T = 0 p a ra d iferen tes tam an h os d e p art¶³cu las, p o d e-se ob serva r q u e am b os d im in u em
®co m a d im in u i»c~a o d o d i^am etro d a p a rt¶³cu la, com u m a d ep en d e^n cia d o tip o 1= d , o n d e d
¶e o d i^am etro d a p a rt¶³cu la . N o caso d e H (0 ) o b t¶em -se ® = 0;9 7 § 0;0 5, q u e con cord aS F
co m o valor ex p erim en ta l ob tid o p o r Z y sler e colab orad ores [10 3]. P or ou tro la d o, p ara
H (0) o b t¶em -se ® = 2 ;54 § 0;05 . P a ra a d ep en d e^n cia d a tem p era tu ra d e N ¶eel (H = 0 )P
®co m o tam an h o d a p a rt¶³cu la, tam b ¶em veri¯ cam os u m a d ep en d e^n cia d o tip o 1= d com
® = 1 ;5 1 § 0 ;0 5. C on sid eran d o-se a in d a a d ep en d e^n cia d a lo caliza»c~ao n o d ia gram a d e
fases d o p o n to b icr¶³tico com o ta m a n h o d a p art¶³cu la, vem o s q u e ta n to H q u a n to Tb b
d ecrescem com a d im in u i»c~a o d o seu d i^a m etro. N ovam en te, n este caso , a d ep en d e^n cia ¶e
®d o tip o 1 = d com ® = 1 ;9 8 § 0;0 5 p a ra H e ® = 1 ;9 7 § 0;0 5 p a ra T .b b
T a m b ¶em in vestigam os a d ep en d e^n cia d as fro n teiras d e fases n a regi~ao d e b a ix as
tem p era tu ras. N este caso , p a ra to d os os ta m a n h os d e p art¶³cu la s co n sid era d os, a fron -
teira en tre a s fases sp in -° o p e p aram ag n ¶etica d ecresce co m a tem p eratu ra seg u n d o u m a
3 = 2lei d o tip o T , q u e coin cid e com o p rev isto p ela teoria d e o n d as d e sp in p ara sistem as
an tiferrom ag n ¶eticos u n iax iais [4 5, 47, 48]. C o m rela »c~ao µa fro n teira en tre as fa ses an ti-
ferro m a gn ¶etica e sp in -° op , veri¯ cam os q u e o valor d o cam p o d e tra n si»c~a o cresce com a
7 = 2tem p era tu ra seg u n d o u m a lei d o tip o T , q u e con cord a com o s resu ltad o s ob tid os p ara
a fro n teira term o d in a^ m ica en tre essa s d u a s fa ses n a teo ria d e on d as d e sp in [4 9].
5 .4 .2 C a m p o p e r p e n d ic u la r a o e ix o f¶a c il
N a F ig . 5 .7 m ostra m o s a s cu rva s d e m a gn etiza»c~ao d e u m a p art¶³cu la a n tifer-
rom ag n ¶etica q u an d o ela est¶a sob a a»c~ao d e u m cam p o m a gn ¶etico ex tern o, H = 5;0J ,
p erp en d icu lar a o seu eix o d e f¶a cil m a gn etiza»c~ao p ara k = 0;5 J . O s resu ltad os s~a o ob tid os
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tan to n a ap rox im a »c~ao d e cam p o m ¶ed io, q u an to atrav¶es d e sim u la »c~oes d e M on te C arlo.
N essa ¯ gu ra , ex ib im o s a m ag n etiza »c~ao m ¶ed ia , a m ag n etiza»c~ao staggered e a su scep tib i-
lid ad e em fu n »c~a o d a tem p era tu ra p ara u m a p art¶³cu la d e seis ca m ad as. C om o se p o d e
veri¯ ca r, p a ra este valor d e cam p o m a gn ¶etico, a p art¶³cu la a p resen ta u m t¶³p ico ord en a-
m en to a n tiferrom agn ¶etico p a ra tem p era tu ras m en o res q u e T . N o ca so d a a p rox im a»c~aoc
d e ca m p o m ¶ed io o b t¶em -se T = 1 ;70J = k e n a s sim u la»c~oes d e M o n te C a rlo ob t¶em -sec B
T = (1 ;43 § 0 ;0 5)J = k .c B
F ig u ra 5.7: M agn etiza»c~ao m ¶edia por spin e m agn etiza»c~ao staggered de um a part¶³cula
an tiferrom agn¶etica para um cam po H = 5 :0 J aplicado perpen dicularm en te ao seu eixo
f¶acil, (a ) n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio, e (b) n as sim ula»c~oes de M on te C arlo. A s
lin has con t¶³n ua (a ) e com quadrados (b) represen tam os valores da m agn etiza»c~ao m ¶edia
da part¶³cula, en quan to que as lin has pon tilhada (a ) e com c¶³rculos (b) represen tam os
valores da m agn etiza»c~ao staggered. O s destaques m ostram a susceptibilidade da part¶³cula
em fu n »c~ao da tem peratu ra. A tem peratura ¶e m edida em un idades de J = k .B
O ord en am en to a n tiferrom agn ¶etico ¶e p erp en d icu la r ao cam p o m a gn ¶etico, ¯ can d o n a d ire»c~ao
x p ara b a ix as tem p eratu ra s. A u m en tan d o -se a tem p era tu ra, os m o m en tos m ag n ¶eticos d a
p art¶³cu la g ira m n a d ire»c~ao d o ca m p o (z ) e, em T = T , a p a rt¶³cu la assu m e u m estad oc
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p ara m a gn ¶etico co m seu s m om en to s m ag n ¶eticos p a ralelos ao cam p o m a gn ¶etico ex tern o.
O s d iagra m a s d e fa ses d a p a rt¶³cu la an tiferrom ag n ¶etica com sim etria u n iax ial
sob a a»c~ao d e u m cam p o m ag n ¶etico p erp en d icu lar a o seu eix o f¶acil, ob tid os atrav¶es d a
ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e d e sim u la »c~o es d e M o n te C arlo , s~ao m ostra d os n a F ig.
5.8. E sses d iag ram as fora m con stru¶³d os con sid eran d o-se u m a p art¶³cu la d e seis cam ad a s.
A lin h a cr¶³tica sep ara a fase em q u e a p art¶³cu la ap resen ta u m o rd en a m en to an tiferro-
m a gn ¶etico , co m u m a m ag n etiza»c~ao staggered n ~ao n u la , d e u m a fa se p a ram agn ¶etica em
q u e m = 0 . E sta lin h a d e sep ara »c~a o rep resen ta as tran si»c~oes d e fases con t¶³n u a s q u es
o co rrem en tre a s fases an tiferrom ag n ¶etica e p a ram ag n ¶etica , sen d o o b tid a d e d u a s form as
d iferen tes: ¯ x a n d o-se a tem p eratu ra d o sistem a e varian d o -se o ca m p o m agn ¶etico , b em
co m o ¯ x an d o-se o cam p o m agn ¶etico e varian d o -se a tem p era tu ra (com o n a F ig. 5 .7 ).
F ig u ra 5.8: D iagram as de fases n o plan o tem peratu ra versu s cam po de um a part¶³cula
an tiferrom agn¶etica de seis cam adas n um cam po m agn¶etico perpen dicular ao seu eixo f¶acil.
(a ) R esu ltados da aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resultados de sim ula»c~oes de M on te
C arlo. A F e P represen tam as fases an tiferrom agn¶etica e param agn¶etica, respectivam en -
te.
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A ¯ m d e m ostra r a d ep en d e^n cia d a p osi»c~ao d a lin h a cr¶³tica com o ta m a n h o d a
p art¶³cu la, n a F ig. 5.9 s~ao ap resen tad o s o s v ¶arios d iagra m a s d e fases ob tid os q u an d o
co n sid eram os p art¶³cu las d e raios varian d o d e 3 at¶e 9 esp a »ca m en tos d e red e. A s lin h as
d as tran si»c~oes o b tid a s p a ra p art¶³cu las co m m a is d e n ove cam a d as co in cid em com a lin h a
ob tid a p ara u m a p art¶³cu la d e n ove ca m a d as, m o stran d o ser este o lim ite term o d in a^ m ico
d o sistem a. A p esa r d e n ~ao m o strarm os aq u i, esse m esm o com p ortam en to ¶e ob tid o n o caso
d a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io. C om o esp erad o , a tem p eratu ra cr¶³tica e o cam p o cr¶³tico
crescem co m o ta m a n h o d a p a rt¶³cu la a t¶e se atin gir o lim ite term o d in a^ m ico d o sistem a .
F ig u ra 5 .9 : D iagram a de fases n o plan o tem peratura versus cam po de um a part¶³cula an -
tiferrom agn¶etica n u m cam po m agn¶etico perpen dicular ao seu eixo f¶acil, obtido atrav¶es de
sim ula»c~oes de M on te C arlo. D e baixo pra cim a: n = 3 ;4;:::;9 , on de n ¶e o n ¶um ero de
cam adas da part¶³cula. A F e P represen tam as fases an tiferrom agn¶etica e param agn¶etica,
respectivam en te.
A ssim com o n o caso d e u m cam p o a p licad o p a ralelam en te ao eix o f¶acil d a p art¶³cu la ,
ex a m in am os os va lo res d o cam p o d e tran si»c~ao H em T = 0 p a ra d iferen tes ta m an h os d eP
p art¶³cu las. N ota m o s q u e este d im in u i com a d im in u i»c~ao d o d i^am etro d a m esm a co m u m a
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®d ep en d e^n cia d o tip o 1= d , o n d e d ¶e o seu d i^am etro e ® = 2;51 § 0 ;05. P a ra a d ep en d e^n cia
d a tem p eratu ra d e N ¶eel (H = 0) com o ta m an h o d a p art¶³cu la , ta m b ¶em v eri¯ cam os u m a
® ¶d ep en d e^n cia d o tip o 1= d sen d o q u e ® = 1;53 § 0;05 . E in teressan te ob servar q u e, d en -
tro d os lim ites d e erros d o s resu lta d os d as sim u la»c~oes, tan to H q u a n to T o b ed ecem µaP N
m esm a lei ob servad a n o caso d e u m cam p o p ara lelo ao eix o f¶acil d a p art¶³cu la.
F in a lm en te, o b servam os q u e p ara to d o s o s tam an h o s d e p art¶³cu las con sid erad o s, o
2ca m p o cr¶³tico d ecresce com a tem p eratu ra segu n d o u m a lei d o tip o T n a regi~ao d e b a ix as
tem p era tu ras. E sse resu ltad o, ob tid o atrav ¶es d e sim u la»co^ es d e M o n te C arlo, co n co rd a com
o resu ltad o ob tid o p o r m eio d a teoria d e o n d as d e sp in [48].
5 .5 P e r sp e c tiv a s d e tr a b a lh o s fu tu r o s
C om rela»c~ao µa con tin u a»c~ao d o trab alh o ap resen tad o n este ca p¶³tu lo, n o q u e se
refere µas tran si»c~oes d e fases ap resen ta d as, p o d er¶³am os d eterm in a r os ex p o en tes cr¶³ticos
n as trab si»c~oes d e seg u n d a ord em .
U m a o u tra lin h a d e in v estig a»c~ao a in d a p ara a n tiferrom agn eto s u n ia x iais tem a
ver com a d ire»c~a o d o ca m p o m ag n ¶etico. N este cap¶³tu lo co n sid era m os a p en as as d ire»c~o es
p ara lela e p erp en d icu lar ao eix o f¶acil d a p art¶³cu la. P o d er¶³a m o s gen eralizar esse estu d o
co n sid eran d o u m a d ire»c~ao q u alq u er en tre o ca m p o e o eix o f¶a cil d a p art¶³cu la.
C o m o ob jetivo d e to rn ar o m o d elo p ara u m a p art¶³cu la an tiferro m a gn ¶etica u m
p o u co m ais rea lista, seria ¶u til in corp ora r a ele algu m as m o d i¯ ca»c~oes, com o p o r ex em p lo,
o u so d e d iferen tes con sta n tes d e a cop lam en to en tre os sp in s d a su p erf¶³cie. A l¶em d isso,
ou tro s tip os co n h ecid os d e a n isotrop ias n ~ao u n ia x iais ta m b ¶em p o d eriam ser in co rp ora d as
ao m o d elo, p rin cip alm en te n o q u e ta n ge os sp in s d a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la .
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C a p ¶³tu lo 6
C o n c lu s~o e s
N esta T ese in v estiga m o s o com p ortam en to m ag n ¶etico d e algu n s m o d elos b as-
tan te sim p li¯ ca d os d e p eq u en as p art¶³cu la s m agn ¶etica s. A lgu n s d os m o d elos estu d a d os
d escrev em , p elo m en o s q u alitativam en te, a lg u n s d os resu ltad o s en con trad os n a literatu ra
p ara n an o p art¶³cu las m a gn ¶eticas. T o d os o s m o d elos in vestig ad o s fora m estu d a d os, d e
form a sistem ¶a tica, a trav¶es d e sim u la»c~oes d e M o n te C a rlo e ap rox im a »c~o es d e cam p o m ¶ed io.
N os p rim eiro s d ois m o d elos con sid erad os, su p o m o s u m a p art¶³cu la b id im esion al,
co n stitu¶³d a p or sp in s d e Isin g . In icialm en te, in vestiga m o s o com p ortam en to d e u m a
p art¶³cu la an tiferrom a gn ¶etica. N este ca so, su p om os q u e seu n ¶u cleo ¶e to talm en te an ti-
ferro m a gn ¶etico e su a su p erf¶³cie a p resen ta u m a d eso rd em d o tip o v id ro d e sp in . A l¶em d o
acop lam en to en tre os sp in s p rim eiro s v izin h os, ta m b ¶em levam os em con ta o efeito d e u m
ca m p o m agn ¶etico ex tern o. V eri¯ cam os q u e a d esord em im p o sta n a su p erf¶³cie a ca b a p o r
afetar o co m p ortam en to in tern o d a p art¶³cu la, d e fo rm a q u e a s cu rvas d e h isterese o b ti-
d as p ara o m o d elo n ~ao s~ao sim ¶etrica s com rela»c~a o a o cam p o m a gn ¶etico ap licad o. A n ~ao
sim etria d a s cu rva s d e h isterese ¶e u m a ca racter¶³stica o b servad a n o caso d e n an o p art¶³cu las
an tiferrom ag n ¶eticas e n o sso m o d elo m ostra ser este u m efeito to talm en te relacio n ad o com
o tip o d e d eso rd em con sid erad a n a su p erf¶³cie d a p art¶³cu la.
A in d a co n sid era n d o u m m o d elo d e p a rt¶³cu la co m sp in s d iscreto s, estu d am os o
ca so d e u m a p art¶³cu la ferrim ag n ¶etica. N este ca so, a p art¶³cu la ¶e con stitu¶³d a p or ca m a d as
altern a d as d e sp in s d e Isin g ¾ = 1= 2 e S = 1, d isp ostas em u m a red e h ex ag on a l. O
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m o d elo leva em co n ta as in tera»c~oes in tra - e in ter-su b -red es e u m a a n isotrop ia u n iax ial
p ara os sp in s d o tip o S . A escolh a d os p ara^ m etros d o h am ilton ian o d o m o d elo q u e levam a
ex iste^n cia d e u m p o n to d e com p en sa »c~a o, resu lta n a n ecessid ad e d e term os u m acop lam en to
ferro m a gn ¶etico en tre os sp in s d o tip o ¾ . O acop lam en to en tre os sp in s S , d ep en d en d o d a
m a gn itu d e d a co n stan te d e a n iso trop ia, p o d e ser a n tiferro- o u ferrom agn ¶etico , e d ev e ser
b alan cead o d e form a a n em d im in u ir d em a is a m agn etiza »c~a o d essa su b -red e d e sp in s e
n em a u m en t¶a-la em ex cesso.
O s d ois ou tros m o d elos estu d ad os n esta T ese leva m em co n ta o com p o rtam en to
d e u m a p art¶³cu la co m sp in s co n t¶³n u os em tre^s d im en s~o es. A l¶em d o acop lam en to en tre os
sp in s p rim eiros v izin h os, tam b ¶em con sid eram os u m a an isotro p ia u n iax ial d e ¶³on ¶u n ico e o
efeito d e u m cam p o m ag n ¶etico ex tern o . P a ra o caso em q u e a p a rt¶³cu la ¶e ferrom ag n ¶etica,
in vestiga m o s as situ a»c~oes em q u e ela ¶e iso tr¶op ica e q u an d o o cam p o m a gn ¶etico ¶e a p licad o
p ara lela m en te ou p erp en d icu larm en te a o seu eix o f¶acil. E m to d os os tre^s ca sos, a p art¶³cu la
ap resen ta u m co m p orta m en to tip ica m en te ferro m a gn ¶etico , cu ja tem p era tu ra cr¶³tica au -
m en ta co m o tam an h o d a p a rt¶³cu la e com a m a gn itu d e d a co n stan te d e an iso trop ia.
F in a lm en te, q u an d o a p art¶³cu la d e sp in s co n t¶³n u os a p resen ta u m acop lam en to
an tiferrom ag n ¶etico en tre seu s sp in s, in vestiga m o s o seu co m p ortam en to p ara ca m p os
m a gn ¶etico s ap lica d os n as d ire»c~oes p a ra lela e p erp en d icu la r ao seu eix o f¶acil, ob ten d o os
seu s co rresp on d en tes d iag ram as d e fases n o p la n o tem p era tu ra versus cam p o m ag n ¶etico.
O b servan d o a d ep en d e^n cia d os ca m p os d e tra n si»c~a o com o d i^am etro d a p art¶³cu la (d ) ob -
®tiv em os, em g era l, u m d ecr¶escim o d essa s q u an tid ad es com a d im in u i»c~ao d e d , d o tip o 1 = d ,
on d e ® varia d e acord o com o cam p o d e tran si»c~ao in vestigad o . A l¶em d a lo caliza »c~a o d os
ca m p os d e tran si»c~ao, tam b ¶em d eterm in am os a d ep en d e^n cia com a tem p era tu ra d as fron -
teiras d e fases em b aix as tem p eratu ra s. N este caso , p ara to d os o s ta m a n h os d e p art¶³cu las
co n sid erad os, a d ep en d e^n cia m ostro u -se ser a m esm a ob servad a n o caso d e u m sistem a
in ¯ n ito .
C o m o p ersp ectivas d e trab a lh o s fu tu ros tem o s, em p articu lar p ara o s m o d elo s d e
sp in s d e Isin g , a in vestig a»c~ao d o s m esm os n u m ou tro tip o d e sim etria, d iferen te d a h ex a go-
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n al con sid erad a , b em com o o estu d o d e su as p rop ried a d es m agn ¶etica s em tre^s d im en s~oes.
E m to d os o s m o d elos co n sid era d os, seria in teressan te a in v estig a»c~ao d o efeito d a a d i»c~ao d e
u m ca m p o d ip olar a o sistem a , p ara q u e p o ssa m o s estu d ar m o d elos d e p a rt¶³cu la s in tera-
gen tes. F in alm en te, d estacam os a n ecessid ad e d e se in co rp o rar a lg u m efeito d e d esord em
d e su p erf¶³cie, m a gn ¶etica ou estru tu ral, n o s m o d elo s p ara a p art¶³cu la ferrim agn ¶etica , ferro-
e an tiferrom ag n ¶etica trid im en sion al, n a ten tativa d e to rn ¶a-los m ais p r¶ox im o s d e m o d elos
rea is d e p eq u en as p art¶³cu las m a gn ¶etica s.
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A p e^ n d ic e A
A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io v ia
d e sig u a ld a d e d e B o g o liu b o v
N este ap e^n d ice u tiliza -se a d esigu ald ad e d e B ogo liu b ov p ara a ob ten »c~ao d a en erg ia
liv re d o m o d elo d e Isin g. A ex p ress~ao p ara a en erg ia liv re ¶e d eterm in a d a p a ra u m sistem a
¯ n ito, co m o u m a p eq u en a p art¶³cu la p o r ex em p lo , b em co m o p ara u m sistem a in ¯ n ito .
A .1 D e sig u a ld a d e d e B o g o liu b o v
A d esig u ald ad e d e B ogo liu b ov [106 ] a¯ rm a q u e a en ergia liv re ex ata (G ) d e u m
sistem a d escrito p or u m h am ilton ian o (H ) satisfaz a rela »c~a o,
G · G + < H ¡ H > ; (A .1 )0 0 0
on d e G ¶e a en ergia liv re ten ta tiva, ca lcu la d a a trav¶es d e H , q u e ¶e u m a a p rox im a»c~ao p ara0 0
o h am ilton ian o ex a to H . C h a m a n d o,
© = G + < H ¡ H > ; (A .2 )0 0 0
p o d e-se a¯ rm a r q u e q u a n to m a is p r¶ox im a H fo r d e H , m en or ser¶a o valor d e © en con tra d o.0
P ortan to, q u an to m elh or for a esco lh a d e H , m elh or ser¶a tam b ¶em o valor en co n tra d o p ara0
a en ergia liv re d o sistem a , a p rox im an d o -se m ais d o va lor ex ato .
7 9
V a m os o b ter em segu id a a en ergia liv re d o m o d elo d e Isin g n a ap rox im a»c~ao d e
ca m p o m ¶ed io. P ara tan to, u tiliza-se co m o h a m ilto n ia n o ten tativa, u m h am ilton ian o d e
p art¶³cu las n ~ao in terag en tes, p o r ex em p lo :
XH = ¡ n ¾ : (A .3 )0 i i
i
C om a ex p ress~ao A .3 p o d e-se ob ter © (n ) e, atrav¶es d a m in im iza»c~ao d esta fu n »c~a o comi
rela»c~ao a os seu s p ara^ m etros n , p o d e-se en t~a o d eterm in a r G , q u e ¶e a en erg ia liv re d oi C M
sistem a ob tid a n a ap rox im a»c~a o d e ca m p o m ¶ed io . A in d a, d a d esigu a ld a d e d e B og oliu b ov
tem os
G · G ; (A .4 )C M
on d e G ¶e a en ergia liv re ex ata d o m o d elo estu d ad o .
A .2 C ¶a lc u lo d e G C M
V am os con sid erar u m sistem a b a stan te sim p li¯ cad o, co n stitu¶³d o p or u m n ¶u m ero
¯ n ito d e N m o m en tos m agn ¶etico s q u e in tera gem ap en as com seu s p rim eiro s v izin h o s e
co m u m ca m p o m a gn ¶etico ex tern o. S eu h am ilton ian o ¶e
X X XJH = ¡ ¾ ¾ ¡ H ¾ ; (A .5 )i j i
2 i j iP P
on d e a so m a ¶e realizad a sob re to d os o s sp in s d o sistem a e a som a ¶e feita so b rei j
to d os os sp in s p rim eiros v izin h os d o sp in n o s¶³tio i. P ara o c¶alcu lo d a en ergia liv re d esse
sistem a n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io , co n sid era m o s co m o h a m ilto n ian o ten ta tiva a
ex p ress~a o
XH = ¡ n ¾ : (A .6 )0 i i
i
V o lta n d o µa ex p ress~ao d e © , p o d e-se escrev e^-la n ovam en te com o
8 0
© = G + < H > ¡ < H > ; (A .7 )0 0 0 0
e assim , ¶e p reciso a go ra calcu la r G , < H > e < H > .0 0 0 0
P ara a s m ¶ed ia s d o tip o < ::: > n ecessitam os p rim eira m en te calcu la r Z , d ad o0 0
p o r
X ¡ ¯ H 0Z = e ; (A .8 )0
f¾ giP
on d e o som at¶o rio ¶e rea liza d o so b re to d a s as co n ¯ gu ra »c~oes d o sistem a. U san d o A .6,¾ i
tem -se
PX
¯ n ¾i iiZ = e0
f¾ giX Y
¯ n ¾i i= e
if¾ giY X
¯ n ¾i i= e
i f¾ giY
Z = (2 cosh ¯ n ) : (A .9 )0 i
i
P o d em os ag ora ca lcu lar < H > , atrav ¶es d e0 0
X1 ¡¯ H 0< H > = H e ; (A .10 )0 00
Z 0 f¾ gi
lo go ,
PX X1 ¯ n ¾i ii< H > = (¡ n ¾ )e0 i i0
Z 0 if¾ giX X Y¡ 1 ¯ n ¾i i= n ¾ ei i
Z 0 i if¾ giX X Y¡ 1 ¯ n ¾i i= n ¾ ei i
Z 0 i if¾ gi
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µ ¶X X Y X¡ 1 ¯ n ¾ ¯ n ¾i i l l= n ¾ e ei i
Z 0 i l6= if¾ g f¾ gi lX Y¡ 1
= n (2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i i l
Z 0 i l6= iQX (2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i ll6= i
= ¡ n Qi
(2 cosh ¯ n )iiiX
< H > = ¡ n (ta n h ¯ n ) : (A .11 )0 i i0
i
P ara sim p li¯ car ain d a m ais essa ex p ress~ao p o d e-se calcu la r < ¾ > = m :i i0
X1 ¡¯ H 0m = ¾ e : (A .12 )i i
Z 0 f¾ gi
S u b stitu in d o-se a ex p ress~ao p ara H , o b t¶em -se en t~ao ,0
PX1 ¯ n ¾i iim = ¾ ei i
Z 0 f¾ giX Y1 ¯ n ¾i i= ¾ ei
Z 0 if¾ giµ ¶X Y X1 ¯ n ¾ ¯ n ¾i i l l= ¾ e ei
Z 0 l6= if¾ g f¾ gi lY1
= (2 sin h ¯ n ) (2 co sh ¯ n )i l
Z 0 l6= iQ
(2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i ll6= i
= Q
(2 co sh ¯ n )ii
m = ta n h ¯ n : (A .13 )i i
D esta fo rm a , < H > p o d e ser escrito com o0 0
X
< H > = ¡ n m : (A .14 )0 i i0
i
V a m os a go ra o b ter < H > . P o r d e¯ n i»c~a o,0
X1 ¡ ¯ H 0< H > = H e ; (A .15 )0
Z 0 f¾ gi
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lo go ,
µ ¶ PX X X1 J ¯ n ¾i ii< H > = ¡ ¾ ¾ ¡ H ¾ e0 i j i
Z 20 < i;j> if¾ gi X X Y X X YJ H¯ n ¾ ¯ n ¾i i i i= ¡ ¾ ¾ e ¡ ¾ ei j i
2 Z Z0 0< i;j> i i if¾ g f¾ gi iX YJ
= ¡ (2 sin h ¯ n )(2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i j l
2 Z 0 < i;j> l6= i;jX YH¡ (2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i l
Z 0 i l6= i QX (2 sin h ¯ n )(2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )J i j ll6= i;j
= ¡ Q
2 (2 co sh ¯ n )ii< i;j > QX (2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i ll6= i¡ H Q
(2 co sh ¯ n )iiiX XJ
= ¡ (tan h ¯ n )(ta n h ¯ n ) ¡ H (tan h ¯ n )i j i
2 < i;j > iX XJ
< H > = ¡ m m ¡ H m : (A .16 )0 i j i
2 < i;j > i
P ara G p o d em os escrever0
G = ¡ k T ln Z : (A .17 )0 B 0
U tilizan d o -se a ex p ress~a o A .9, ob tem o s
· ¸Y
G = ¡ k T ln (2 co sh ¯ n )0 B i
iX
G = ¡ k T ln (2 co sh ¯ n ) : (A .18 )0 B i
i
A n tes d e se o b ter a ex p ress~ao ¯ n al p ara © , ¶e in teresa n te fa zer u m a sim p les veri-
¶¯ ca»c~ao. E sa b id o q u e n a ap rox im a»c~a o d e cam p o m ¶ed io tem -se
< ¾ ¾ > = < ¾ > < ¾ > : (A .19 )i j i j
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C om a s eq u a»c~oes o b tid a s a n teriorm en te d evem o s ter p ortan to,
< ¾ ¾ > = < ¾ > < ¾ > = m m : (A .20 )i j i j i j00 0
P ara m o strar isso , ca lcu lam os < ¾ ¾ > :i j 0
X1 ¡ ¯ H 0< ¾ ¾ > = ¾ ¾ ei j i j0 Z 0 f¾ gi PX1 ¯ n ¾i ii= ¾ ¾ ei j
Z 0 f¾ giX Y1 ¯ n ¾i i= ¾ ¾ ei j
Z 0 if¾ giµ ¶µ ¶X X Y X1 ¯ n ¾ ¯ n ¾ ¯ n ¾i i j j l l= ¾ e ¾ e ¾ ei j l
Z 0 l6= i;jf¾ g f¾ g f¾ gi j lY1
= (2 sin h ¯ n )(2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i j l
Z 0 l6= i;jQ
(2 sin h ¯ n )(2 sin h ¯ n ) (2 cosh ¯ n )i j ll6= i;j
= Q
(2 cosh ¯ n )ii
= (tan h ¯ n )(tan h ¯ n )i j
< ¾ ¾ > = m m : (A .21 )i j i j0
F in a lm en te, segu n d o a eq u a »c~a o A .7, p o d em o s reescrever © n a form a
X X X XJ
© = ¡ k T ln (2 cosh ¯ n ) ¡ m m ¡ H m + n m : (A .22 )B i i j i i i
2i < i;j> i i
E sta ex p ress~ao d ev e ser m in im izad a com rela »c~a o a os seu s p ara^ m etros varia cion ais n , p arai
q u e a en erg ia liv re d o sistem a seja en co n tra d a, n a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io . D esta
form a, as eq u a »c~o es
@ © ´ 0 (A .23 )
@ n i
resu lta m em
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µ ¶X X@ © J @ m @ m @ m @ mi j i i
= ¡ k T ¯ (ta n h ¯ n ) ¡ m + m ¡ H + m + nB i j i i i
@ n 2 @ n @ n @ n @ ni i j i ij iX @ m @ mi i
= ¡ m ¡ J m + (n ¡ H ) + mi j i i
@ n @ ni ijµ ¶X @ m i
= n ¡ H ¡ J m ´ 0 ; (A .24 )i j
@ n ij
e, d esta form a, ob t¶em -se p ara os p a ra^ m etro s d o h am ilto n ia n o ten ta tiva q u e m in im izam
© :
X
n = H + J m : (A .25 )i j
j
L eva n d o-se em con ta a ex p ress~ao A .13 , p o d em o s escrev er q u e
· µ ¶¸X
m = ta n h ¯ H + J m : (A .26 )i j
j
P orta n to , a en ergia liv re d o m o d elo d e Isin g n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io
p ara u m sistem a ¯ n ito ¶e d a d a p or:
½ ¾X X
G = © (n ) = ¡ k T ln 2 co sh [¯ (H + J m )]C M i B j
i jX X X XJ¡ m m ¡ H m + (H + J m )mi j i j i
2 < i;j > i i j½ ¾X X XJ
G = m m ¡ k T ln 2 cosh [¯ (H + J m )] : (A .27 )C M i j B j
2 < i;j> i j
P ara u m sistem a in ¯ n ito, d ev id o a su a sim etria tran slacion a l, p o d em os escrever
q u e
n = n ;i
m = m ; (A .28 )i
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e, p ortan to ,
X
n = H + J m ;
j
m = tan h [¯ (H + z J m )]; (A .29 )
on d e z ¶e o n ¶u m ero d e co ord en a»c~ao d a red e.
U san d o -se a ex p ress~a o A .2 7, p o d e-se en t~a o escrev er a en ergia liv re ob tid a atrav¶es
d a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io p ara u m sistem a co m sim etria tran slacion a l com o
½ ¾
z N Jin f 2G = m ¡ N k T ln 2 co sh [¯ (H + z J m )] : (A .30 )BC M 2
E ssa eq u a »c~a o ain d a p o d e ser ap resen ta d a n u m a form a m a is com p a cta , lem b ra n d o-
se q u e,
12 21 ¡ ta n h x = sech x = : (A .31 )2cosh x
A ssim ,
¡1 = 22cosh [¯ (H + z J m )] = (1 ¡ m ) : (A .32 )
S u b stitu in d o-se esse resu ltad o n a ex p ress~ao A .30 tem -se, p o rtan to,
z N J N k TBin f 2 2G = m ¡ N k T ln 2 + ln (1 ¡ m ) : (A .33 )C M B
2 2
E ssa ¶e a ex p ress~a o p ara a en ergia liv re d e u m sistem a in ¯ n ito , co m h am ilton ian o
d e Isin g , n a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io.
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A p e^ n d ic e B
U so e a b u so d a a p r o x im a »c ~a o d e
c a m p o m ¶e d io
N este a p e^n d ice ap resen ta m o s a v ers~ao correta e d iferen tes form as d e u tiliza»c~ao
d a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io p a ra se ob ter a en ergia liv re d e u m sistem a. V am os
co n sid erar u m sistem a m a gn ¶etico in ¯ n ito cu ja en ergia ¶e d escrita p elo h a m ilto n ia n o d e
Isin g .
B .1 A p r o x im a »c ~a o c o r r e ta
C on sid erem os o m o d elo d e Isin g co m o n o A p e^n d ice a n terior, cu jo h am ilton ian o ¶e
d ad o p o r
X XJH = ¡ ¾ ¾ ¡ H ¾ : (B .1 )i j i
2 < i;j> i
P ara ca lcu lar a en erg ia liv re d esse sistem a p o d em os escrever
G (T ;H ;N ) = U ¡ T S = < H > ¡ T S ; (B .2 )
on d e S ¶e a en tro p ia d o sistem a .
V o lta n d o-se µa ex p ress~ao d e H , p o d em os escrev er q u e
8 7
X XJ
< H > = ¡ < ¾ ¾ > ¡ H < ¾ > : (B .3 )i j i
2 < i;j> i
A ap rox im a»c~a o d e cam p o m ¶ed io co n siste em con sid erar q u e
< ¾ ¾ > = < ¾ > < ¾ > : (B .4 )i j i j
E m se tra tan d o d e u m sistem a in ¯ n ito, p o d em os assu m ir a sim etria tra n slacio n al d o
sistem a , e en t~ao,
< ¾ > = < ¾ > = m ; (B .5 )i j
d e form a q u e a ex p ress~a o B .3 p o d e ser reescrita n a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io p o r
z N J 2< H > = ¡ m ¡ H N m ; (B .6 )
2
on d e z ¶e o n ¶u m ero d e p rim eiro s v izin h os d e cad a sp in d o sistem a e N ¶e o n ¶u m ero to tal
d e sp in s.
P recisa m o s a go ra ca lcu lar S . N o caso d e u m sistem a d e N sp in s d e Isin g com
m a gn etiza »c~a o m tem os
" #N + N = N ; (B .7 )
" #N ¡ N = N m ; (B .8 )
" #on d e N ¶e o n ¶u m ero d e sp in s a p on ta n d o n a d ire»c~ao d o cam p o e N ¶e o n ¶u m ero d e sp in s
ap on tan d o n a d ire»c~ao op osta . T em o s p ortan to q u e
(1 + m )"N = N ; (B .9 )
2
(1 ¡ m )#N = N : (B .10 )
2
L em b ra n d o q u e,
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S = k ln − (N ;m ) ; (B .11 )B
on d e − (N ;m ) ¶e o n ¶u m ero to tal d e co n ¯ gu ra »c~o es d o sistem a d e N sp in s com m ag n etiza»c~ao
m . E n t~ao, p a ra esse sistem a tem -se
N !
S = k lnB " #N !N !
" #S = k [ln N !¡ ln N ! ¡ ln N !] : (B .12 )B
" #E m se tra tan d o d e u m sistem a m u ito gran d e, p o d e-se co n sid era r q u e N , N e N s~ao
m u ito g ran d es, d e form a q u e p o d e-se u sa r a f¶o rm u la d e S tirlin g:
ln N ! = N ln N ¡ N ; (B .13 )
d e form a q u e
" " # #S = k [N ln N ¡ N ln N ¡ N ln N ] : (B .14 )B
" #U tilizan d o -se as ex p ress~oes a n terio res p ara N e N tem os q u e
· ¸
(1 + m ) (1 + m ) (1 ¡ m ) (1 ¡ m )
S = ¡ N k ln + ln : (B .15 )B
2 2 2 2
C o m a s ex p ress~oes p ara < H > e S , ob tem o s ¯ n a lm en te a ex p ress~ao p ara
G (T ;H ;N ;m ):
· ¸
z N J (1 + m ) (1 + m ) (1 ¡ m ) (1 ¡ m )2G (T ;H ;N ;m ) = ¡ m ¡ H N m + N k T ln + ln :B
2 2 2 2 2
(B .16 )
E sta ex p ress~a o rep resen ta a en erg ia liv re d o sistem a n a ap rox im a »c~a o d e cam p o
m ¶ed io som en te q u an d o esta for m in im izad a com rela »c~a o a o p a ra^ m etro m , o u seja,
@ G (T ;H ;N ;m ) ´ 0 : (B .17 )
@ m
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D ad os T e H , m ser¶a a m ag n etiza»c~ao d o sistem a se esta m in im izar a en erg ia liv re. P or-
tan to, m in im izan d o -se G tem -se q u e
· ¸
@ G (T ;H ;N ;m ) 1 (1 + m ) 1 1 (1 ¡ m ) 1
= ¡ z N J m ¡ H N + N k T ln + ¡ ln ¡B
@ m 2 2 2 2 2 2· ¸
N k T (1 + m ) (1 ¡ m )B
= ¡ z N J m ¡ H N + ln ¡ ln
2 2 2
N k T (1 + m )B
= ¡ z N J m ¡ H N + ln ´ 0 : (B .18 )
2 (1 ¡ m )
L evan d o-se em con ta q u e
1 (1 + x )
ln = a rcta n h (x ) ; (B .19 )
2 (1 ¡ x )
ob tem os
m = ta n h [¯ (H + z J m )] ; (B .20 )
q u e ¶e a ex p ress~ao co rreta p ara a m ag n etiza»c~ao d o m o d elo d e Isin g n o eq u il¶³b rio n a a p ro-
x im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io, con form e v im os n o A p e^n d ice A .
N ote q u e sen d o G (T ;H ;N ) a en ergia liv re d o sistem a, p o d em o s ca lcu lar a su a
m a gn etiza »c~a o a trav¶es d a eq u a»c~ao
1 @ G (T ;H ;N )
m = ¡ : (B .21 )
N @ H
D e fato , u san d o a ex p ress~a o B .1 6 o b t¶em -se,
·
1 @ G (T ;H ;N ) @ m @ m¡ = ¡ ¡ z J m ¡ m ¡ H
N @ H @ H @ Hµ
1 @ m (1 + m ) 1 @ m
+ k T ln +B
2 @ H 2 2 @ H¶¸
1 @ m (1 ¡ m ) 1 @ m¡ ln ¡
2 @ H 2 2 @ H
@ m @ m k T @ m (1 + m )B
= z J m + m + H ¡ ln
@ H @ H 2 @ H (1 ¡ m )
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· ¸
@ m k T (1 + m )B
= z J m + H ¡ ln + m
@ H 2 (1 ¡ m )
@ m
= [k T a r cta n h (m ) ¡ k T a r cta n h (m )]+ mB B
@ H
1 @ G (T ;H ;N )¡ = m : (B .22 )
N @ H
O u seja, a ex p ress~ao B .16 d ¶a a fo rm a co rreta d a en ergia liv re d o sistem a n a
ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io, a p artir d a q u al p o d em o s ca lcu lar a m agn etiza »c~a o d o
sistem a . P o d em os m ostra r q u e esta ex p ress~ao tem a m esm a form a q u e a ex p ress~ao A .3 3:
z N J N k TB2 2G (T ;H ;N ) = m ¡ N k T ln 2 + ln (1 ¡ m ) ; (B .23 )C M B
2 2
ob tid a atrav¶es d a d esig u ald ad e d e B ogo liu b ov n o A p e^n d ice A .
L em b ra n d o q u e
1 (1 + m )
ln = a rcta n h (m ) ; (B .24 )
2 (1 ¡ m )
en t~a o
k T (1 + m )B
H = ln ¡ z J m : (B .25 )
2 (1 ¡ m )
S u b stitu in d o-se essa rela »c~ao n a eq u a»c~ao B .16 ob tem os
· ¸ ·
z N J k T (1 + m ) N k TB B2G (T ;H ;N ) = ¡ m ¡ ln ¡ z J m N m + ln (1 + m ) ¡ ln 2
2 2 (1 ¡ m ) 2 ¸
+ m ln (1 + m ) ¡ m ln 2 + ln (1 ¡ m ) ¡ ln 2 ¡ m ln (1 ¡ m ) + m ln 2
z N J k T N m (1 + m ) N k TB B2= m ¡ ln + ln [(1 + m )(1 ¡ m )]
2 2 (1 ¡ m ) 2
k T N m (1 + m )B¡ N k T ln 2 + lnB
2 (1 ¡ m )
z N J N k TB2 2G (T ;H ;N ) = m + ln [(1 ¡ m )]¡ N k T ln 2B
2 2
G (T ;H ;N ) = G (T ;H ;N ) : (B .26 )C M
q u e co in cid e co m a eq u a»c~ao A .33 .
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B .2 A b u so d a a p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io : I
P a ra u m sistem a in ¯ n ito, p o d e-se a ¯ rm a r q u e
< ¾ > = < ¾ > = m : (B .27 )i j
S em n en h u m a a p rox im a»c~ao , p o d e-se escrev er ta m b ¶em q u e
¾ = m + ¿ ; (B .28 )i i
on d e ¿ rep resen ta a ° u tu a »c~a o d a va ri¶a vel d e sp in ¾ em torn o d e seu valor m ¶ed io. S en d oi i
assim ,
< ¿ > = 0 : (B .29 )i
O h am ilto n ia n o d o sistem a p o d e ser reescrito n a fo rm a
X XJH = ¡ (m + ¿ )(m + ¿ ) ¡ H (m + ¿ )i j i
2 < i;j> i X Xz N J J2H = ¡ m ¡ H N m ¡ (H + z J m ) ¿ ¡ ¿ ¿ : (B .30 )i i j
2 2i < i;j>
N a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io su p ~oem -se q u e n ~a o h a ja correla»c~oes en tre as
° u tu a»c~o es, o u seja,
< ¿ ¿ > = < ¿ > < ¿ > = 0 ; (B .31 )i j i j
E n treta n to , m u itas vezes o term o ¿ ¿ ¶e sim p lesm en te a b an d on ad o , sem ju sti¯ cativas, oi j
q u e eq u ivale a con sid erar q u e
¿ ¿ = 0 : (B .32 )i j
N este caso o b t¶em -se o h am ilto n ia n o a p rox im ad o
9 2
Xz N J 2H = ¡ m ¡ H N m ¡ (H + z J m ) ¿ : (B .33 )1 i
2 i
S u b stitu in d o n ova m en te ¿ = ¾ ¡ m , ob t¶em -se:i i
Xz N J 2H = ¡ m ¡ H N m ¡ (H + z J m ) (¾ ¡ m )1 i
2 i Xz N J 2 2= ¡ m ¡ H N m + H N m + z J N m ¡ (H + z J m ) ¾ i
2 iXz N J 2H = m ¡ (H + z J m ) ¾ : (B .34 )1 i
2 i
A fu n »c~ao p arti»c~a o a sso cia d a a esse h am ilto n ia n o ¶e
X ¡ ¯ H 1Z = e1
f¾ gi PX¯ zN J 2¡ m ¯ (H + z J m ) ¾ i2 i= e e
f¾ giX Y¯ z J 2¡N ( m ) ¯ (H + z J m )¾ i2= e e
if¾ gi· N¸ Y X¯ zJ 2¡ m ¯ (H + z J m )¾ i2= e e
i f¾ gi· ¸ ½ ¾N N
¯ zJ 2¡ m
2= e 2 co sh [¯ (H + z J m )]½ ¾N¯ z J 2¡ m
2Z = 2e cosh [¯ (H + z J m )] : (B .35 )1
P ortan to, tem os
G (T ;H ;N ;m ) = ¡ k T ln Z1 B 1½ ¾
¯ zJ 2¡ m
2= ¡ N k T ln 2e co sh [¯ (H + z J m )]B ½ ¾
z N J 2G (T ;H ;N ;m ) = m ¡ N k T ln 2 cosh [¯ (H + z J m )] : (B .36 )1 B
2
E sta ¶e a ex p ress~ao p ara a en erg ia liv re d o sistem a, e co m o p o d e-se m ostra r, tem a m esm a
form a q u e a eq u a »c~a o A .33, ob tid a n o A p e^n d ice A .
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A m a gn etiza »c~a o d o sistem a p o d e ser calcu la d a p or
1 @ G (T ;H ;N ;m )1
m = ¡ ; (B .37 )
N @ H
resu lta n d o n a con h ecid a ex p ress~ao :
m = ta n h [¯ (H + z J m )] : (B .38 )
¶E in teresa n te ob serva r q u e, a p esar d e se co n sid era r u m a ap rox im a »c~a o m ais g ros-
seira q u e a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io, tan to a ex p ress~a o p ara a m ag n etiza»c~ao q u an to
p ara a en ergia liv re d o sistem a s~ao ob tid as corretam en te. E ssa coin cide^n cia p arece ser
co m u m q u a n d o o p ara^ m etro d e ord em d o sistem a ¶e u m escalar, com o n o m o d elo d e Isin g
[1 07 ].
B .3 A b u so d a a p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io : I I
V oltan d o ao h a m ilto n ia n o d o m o d elo, vam o s reescrev e^-lo co m o
µ ¶X X XJH = ¡ ¾ ¾ ¡ H ¾ : (B .39 )i j i
2 i j i
C o n sid era n d o a go ra, u m a a p rox im a»c~ao m a is gro sseira em q u e
¾ = < ¾ > = m ; (B .40 )j j
q u e eq u ivale a co n sid era r q u e ca d a sp in d o sistem a in terage co m a m ¶ed ia tota l d o m esm o,
o h am ilton ian o assu m e a form a
X XH = ¡ J z m ¾ ¡ H ¾2 i i
i iXH = ¡ (H + z J m ) ¾ : (B .41 )2 i
i
U tilizan d o a ex p ress~a o B .4 1 p o d e-se ach ar a fu n »c~ao p arti»c~a o a p rox im ad a :
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X ¡ ¯ H 2Z = e2
f¾ gi PX z J m¯ (H + ) ¾ i2 i= e
f¾ giX Y
¯ (H + z J m )¾ i= e
if¾ giY X
¯ (H + z J m )¾ i= e
i f¾ gi½ ¾N
Z = 2 cosh [¯ (H + z J m )] : (B .42 )2
E a ex p ress~ao p ara G ¯ ca,2
G (T ;H ;N ;m ) = ¡ k T ln Z2 B 2· ¸
z J m
= ¡ N k T ln 2 co sh [¯ (H + )]B
2½ ¾
G (T ;h ;N ) = ¡ N k T ln 2 co sh [¯ (H + z J m )] : (B .43 )2 B
E sta ¶e a ex p ress~a o p ara a en ergia liv re d o sistem a ob tid a n esta ap rox im a »c~a o, e co m o p o d e-
se ob serva r, ¶e d iferen te d a ex p ress~a o correta ob tid a n a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io.
A m a gn etiza »c~a o, n esta a p rox im a»c~ao , ¶e
1 @ G (T ;H ;N ;m )2
m = ¡ ; (B .44 )
N @ H
resu lta n d o n a ex p ress~ao correta:
m = ta n h [¯ (H + z J m )] : (B .45 )
A p esar d esta a p rox im a»c~ao ser b a stan te u sa d a, e resu ltar n u m a ex p ress~a o co rreta
p ara a m ag n etiza»c~ao d o sistem a, a en ergia liv re d o sistem a ¶e in co rreta e, d esta form a, ela
m o stra-se m a is gro sseira q u e a u tilizad a n a se»c~a o a n terior.
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A p e^ n d ic e C
D e te r m in a »c ~a o d e c u r v a s d e h iste r e se
N este a p e^n d ice, o u so d e m ¶eto d os t¶³p icos d e estad o s d e eq u il¶³b rio, em p articu la r
o m ¶eto d o d e M on te C arlo, n a o b ten »c~ao d e cu rva s d e h isterese ¶e d iscu tid o . A p esar d o
m ¶eto d o d e M on te C arlo ser p o r d e¯ n i»c~ao u m m ¶eto d o d e eq u il¶³b rio, ele ta m b ¶em p o d e
ser em p rega d o p a ra a o b ten »c~a o d esse tip o d e cu rva atrav¶es d a con sid era»c~ao d os esta d os
m etaest¶a veis d o sistem a. O ob jetivo d este a p e^n d ice ¶e m ostrar d e q u e fo rm a este tip o d e
p ro ced im en to d eve ser u tilizad o a ¯ m d e se ob ter cu rvas q u e d escrevam razoav elm en te
b em a d in a^ m ica d e sistem a s com p lex o s [108 , 109 , 110 , 1 11 ].
C o n sid erem os u m sistem a in ¯ n ito d e sp in s d e Isin g d isp osto s em u m a red e d e
n ¶u m ero d e co o rd en a»c~ao q , cu jo s sp in s in tera gem en tre si e com u m cam p o ex tern o atrav¶es
d o h am ilton ian o :
qN NX X XJH = ¡ ¾ ¾ ¡ H ¾ : (C .1 )i j i
2 i j i
A p en as o a cop lam en to en tre sp in s p rim eiro s v izin h os ¶e con sid erad o ; q ¶e o n ¶u m ero d e
co o rd en a »c~ao d a red e (n o ca so d as red es h ex a go n al e c¶u b ica , q = 6), J ¶e a co n stan te d e
tro ca e H ¶e o ca m p o m agn ¶etico ex tern o. A eq u a»c~ao p ara a m a gn etiza »c~a o d esse sistem a
n o eq u il¶³b rio , ob tid a a trav¶es d a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io , co m o v im os, tem a form a:
m (T ;H ) = tan h [¯ (H + 6J m )] : (C .2 )
A en ergia liv re d o sistem a n este caso vale:
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2G (T ;H ) = 3 N J m ¡ N k T ln f 2 co sh [¯ (H + 6 J m )]g : (C .3 )B
A eq u a»c~ao p ara a m a gn etiza»c~ao d o sistem a n o eq u il¶³b rio tam b ¶em p o d e ser d erivad a
atrav ¶es d a eq u a »c~a o m estra , con sid eran d o -se, p or ex em p lo , q u e o sistem a evolu e n o tem p o
segu n d o o p ro cesso esto c¶astico d e G la u b er [5 7, 1 12 , 11 3]. D esta form a, ob t¶em -se q u e a
m a gn etiza »c~a o m ¶ed ia d o sistem a satisfaz
d m
¿ = ¡ m + ta n h [¯ (H + 6J m )]; (C .4 )
d t
on d e 1 = ¿ ¶e a tax a d e tra n si»c~a o d o s sp in s d o sistem a p or u n id a d e d e tem p o.
N os esta d os estacio n ¶arios tem os
d m
= 0 ; (C .5 )
d t
d e o n d e a eq u a »c~a o C .2 p o d e ser reob tid a. E n tretan to, som en te a solu »c~ao q u e m in im iza
G (T ;H ) ¶e q u e rep resen ta os esta d os d e eq u il¶³b rio.
A eq u a»c~ao C .4 p o d e ser u sad a p ara a ob ten »c~ao d a s cu rvas d e h isterese d o sistem a.
N este ca so, in icia m o s a evolu »c~ao d o sistem a em u m estad o d esm ag n etizad o e variam os o
ca m p o m a gn ¶etico ex tern o n o tem p o . P ara ca d a va lo r d o cam p o, en con tra m o s u m estad o
estacio n ¶ario d o sistem a (m eta est¶avel), o n d e a eq u a»c~ao C .5 tam b ¶em ¶e satisfeita .
N a F ig . C .1 ap resen ta m o s as cu rvas d e m ag n etiza»c~ao o b tid a s u tiliza n d o-se a
eq u a »c~a o C .4 n u m a ta x a d e varia»c~ao d o cam p o m a gn ¶etico ex tern o d e ¢ H = 0 ;01J n a
u n id ad e d e tem p o (¿ ). A s cu rvas s~a o ob tid as n a s tem p eratu ra s T = 0 ;05J = k , 0;5 0J = k ,B B
1;00 J = k , 2 ;0 0J = k , 4;00 J = k e 6;00 J = k , sen d o q u e T = 6 ;00J = k ¶e a tem p eratu raB B B B c B
cr¶³tica d o m o d elo, o b tid a n a a p rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io . C on fo rm e p o d e-se o b servar,
em tem p eratu ra s m en ores q u e a tem p eratu ra cr¶³tica d o sistem a , u m ciclo d e h isterese
p o d e ser veri¯ ca d o n estas cu rvas d e m agn etiza »c~ao. A p resen »ca d e h isterese m ostra q u e o
sistem a p a ssa p o r esta d os m eta est¶a veis, o u seja, estad o s q u e n ~ao rep resen tam o eq u il¶³b rio
term o d in a^ m ico. A ssim , p a ra u m m esm o valor d e cam p o m ag n ¶etico o sistem a p o d e a ssu m ir
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d iferen tes esta d os. O estad o escolh id o d ep en d e d a con ¯ gu ra»c~ao an terio r d o sistem a e ¶e
d e¯ n id o d e form a a se ter o m en or cu sto d e en ergia , ou seja, ¶e m u ito m aior a p rob a b ilid a d e
d o sistem a alca n »car o estad o cu ja b arreira d e p oten cia l u ltra p assad a seja a m en or p oss¶³v el.
F ig u ra C .1 : C urvas de histerese obtidas para um sistem a in ¯ n ito com spin s de Isin g e
q = 6, n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio. (a) T = 0 ;0 5J = k , (b) 0;5 0J = k , (c) 1;00 J = k ,B B B
(d) 2;0 0J = k , (e) 4;0 0J = k e (f) 6;00 J = k . H ¶e m edido em un idades de J .B B B
C o n sid era n d o a eq u a»c~ao C .4 p o d em os d e¯ n ir a fu n »c~ao
d m
f (m ) = ta n h [¯ (H + 6J m )] ¡ m = ¿ = 0 ; (C .6 )
d t
q u e p o d e ser resolv id a p a ra v ¶arios va lo res d e ¯ e H . A ch a n d o-se o s zeros d essa fu n »c~ao
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p o d em o s o b ter as cu rva s a p resen tad a s n a F ig . C .2. E ssa ¯ gu ra , q u e ap resen ta o s va lo res
p o ss¶³veis p ara a m ag n etiza»c~ao d o sistem a p a ra d eterm in ad o s con ju n tos d e H e T , m ostra
q u e a l¶em d os d o is ram os d e estad o s m eta est¶aveis ap resen tad os n a F ig. C .1, h ¶a a in d a u m
ou tro , en tre eles, q u e n u n ca ¶e esco lh id o p elo sistem a .
F ig u ra C .2 : S olu»c~ao da equa»c~ao C .6 para u m sistem a in ¯ n ito com spin s de Isin g e q =
6. (a) T = 0 ;0 5J = k , (b) 0;5 0J = k , (c) 1;0 0J = k , (d) 2 ;00J = k , (e) 4 ;00J = k e (f)B B B B B
6;00 J = k . H ¶e m edido em un idades de J .B
P ara se d eterm in ar q u al ¶e o valo r d a m a gn etiza»c~a o d e eq u il¶³b rio d o sistem a , ou
seja, q u al ¶e o va lor d a m a gn etiza»c~ao d o sistem a p a ra u m d eterm in a d o p ar d e valores d e H
e T , d ep o is d e u m tem p o in ¯ n ito , d eve-se an a lisar os va lo res d e su a en erg ia liv re. O va lo r
d a m a gn etiza»c~ao q u e co rresp o n d e ao m ¶³n im o glob a l d e en ergia ¶e o va lor d e eq u il¶³b rio .
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F ig u ra C .3 : E n ergia livre por spin para um sistem a in ¯ n ito com spin s de Isin g e q = 6 , em
fun »c~ao de sua m agn etiza»c~ao para T = 1;0 J = k e para (a) H = ¡ 6 ;0J , (b) H = ¡ 2 ;0J ,B
(c) H = 0 , (d) H = 2 ;0 J e (e) H = 6 ;0J .
N as F igs. C .3 e C .4 m o stram os, com o ex em p lo, o s valores o b tid os p a ra a en erg ia
liv re p o r sp in d o sistem a em fu n »c~a o d e su a m a gn etiza »c~a o p ara v ¶arios va lo res d e H , q u an d o
T = 1:0J = k e T = 5:0J = k , resp ectivam en te. A F ig . C .3 corresp on d e µa m esm a tem p era-B B
tu ra con sid erad a p ara a o b ten »c~a o d a cu rva d e h isterese ap resen tad a n a F ig. C .1(c) e d as
solu »c~oes d a eq u a »c~a o C .6 , a p resen tad a n a F ig. C .2(c). O b serva n d o-se a ¯ g u ra C .3 p o d e-se
en ten d er o fato d o ra m o d e esta d os m etaest¶a veis em q u e a m agn etiza »c~a o d o sistem a tem
u m va lo r in term ed i¶ario en tre m = ¡ 1;0 e m = 1 ;0 , n u n ca ser escolh id o co m o u m estad o
d e eq u il¶³b rio . D e fa to, p ara o s valores d e H con sid erad os n a F ig . C .3 , o s m ¶³n im o s glob a is
d e G en con tram -se som en te n o s estad o s em q u e m ¼ ¡ 1 ;0 o u m ¼ 1;0 . Q u a n d o o cam p o
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m a gn ¶etico co n sid era d o ¶e m u ito n egativo o ¶u n ico m ¶³n im o , o m ¶³n im o glob a l d a fu n »c~a o G
µo co rre p ara m ¼ ¡ 1 ;0. A m ed id a q u e o cam p o au m en ta , o m ¶³n im o glo b al se d eslo ca
p ara m ¼ 1 ;0. Q u a n d o H = 0;0 os m ¶³n im os lo cais, m ¼ ¡ 1;0 e m ¼ 1 ;0, torn a m -se
ig u alm en te est¶a veis, e a u m en tan d o -se a in d a m a is o cam p o , o m ¶³n im o em m ¼ 1 ;0 p a ssa
a rep resen tar o esta d o d e eq u il¶³b rio (m ¶³n im o g lo b al d e en ergia), en q u an to q u e o m ¶³n im o
em m ¼ ¡ 1;0 rep resen ta u m estad o m etaest¶av el d o sistem a . N ovam en te, o sistem a p a ssa
a ter ap en a s u m esta d o d e eq u il¶³b rio q u an d o o ca m p o m ag n ¶etico ap licad o sob re ele ¶e
b astan te p ositivo, con fo rm e o b servam os n a F ig. C .3(e) p a ra H = 6 ;0J .
F ig u ra C .4 : E n ergia livre por spin para um sistem a in ¯ n ito com spin s de Isin g e q = 6 , em
fun »c~ao de sua m agn etiza»c~ao para T = 5;0 J = k e para (a) H = ¡ 6 ;0J , (b) H = ¡ 2 ;0J ,B
(c) H = 0 , (d) H = 2 ;0 J e (e) H = 6 ;0J .
A p esar d o estad o m eta est¶a vel ser m en os en erg etica m en te favor¶a vel q u e o glob al,
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seu ap a recim en to ¶e q u e to rn a p oss¶³vel a form a»c~ao d o ciclo d e h isterese. C o m o p o d e-se
ob serva r, n as F igs. C .3(b ), C .3(c) e C .3(d ), ex iste u m a b arreira d e p o ten cial en tre os
estad o s d e m ¶³n im o glob a l e m eta est¶avel. A ssim , se a evo lu »c~a o d o sistem a in icia -se em
u m esta d o q u e n ~ao ¶e o d e m ¶³n im o glo b al, ap ¶o s u m in tervalo ¯ n ito d e tem p o , o sistem a
esco lh e u m ou tro esta d o m etaest¶av el p r¶ox im o , u m a vez q u e o esta d o d e eq u il¶³b rio s¶o p o d e
ser a lcan »ca d o a u m cu sto en erg¶etico ra zo avelm en te elevad o (o cu sto p ara u ltrap a ssar a
b arreira d e p oten cial). P or ou tro lad o , se a ev olu »c~a o d o sistem a in icia -se p r¶ox im a d o
m ¶³n im o glob a l, a p ¶os u m p eq u en o in tervalo d e tem p o, o sistem a alca n »ca r¶a o estad o d e
eq u il¶³b rio e p erm an ecer¶a n esse esta d o.
C o m p a ran d o -se a s F ig s. C .3 e C .4, p o d e-se veri¯ car q u e o a u m en to d e tem p era-
tu ra tem co m o efeito a d im in u i»c~ao d a b arreira d e p oten cia l en tre os estad os d e m ¶³n im a
en erg ia liv re. C o m a d im in u i»c~a o d a b arreira, a p rob a b ilid a d e d o sistem a ser en con trad o
sem p re n o estad o d e eq u il¶³b rio au m en ta , u m a vez q u e o cu sto en erg¶etico p a ra o sistem a
sair d o esta d o m etaest¶av el d im in u i. E sse fa to ¶e o resp on s¶a vel p elo estreita m en to d o ciclo
d e h isterese.
A s cu rvas d e h isterese corresp o n d em en t~ao a seq Äu e^n cia s d e estad os d e n ~ao eq u i-
l¶³b rio d o sistem a e, d esta fo rm a , d ep en d em d a tax a d e varia»c~ao d o cam p o m a gn ¶etico
ex tern o ao serem con stru¶³d a s. P en san d o en t~a o n a s sim u la »c~o es d e M on te C arlo, os esta d os
d e eq u il¶³b rio n ~a o s~a o alca n »cad os d ev id o a u m a varia»c~ao relativam en te r¶a p id a d o cam p o
m a gn ¶etico ex tern o. A estim a tiva d o n ¶u m ero d e p a sso s d e M on te C a rlo u tiliza d o p ara
ca d a valor d o ca m p o ¶e realizad a d e m an eira arb itr¶aria e n ~a o tem n en h u m a rela»c~ao com
o tem p o real d o s ex p erim en tos rea lizad os em sistem a s q u e p o d em ser m o d ela d os com o
h am ilton ian o d escrito an teriorm en te. E n tretan to, u m a v ez q u e o n ¶u m ero d e p assos d e
M on te C a rlo seja m an tid o con stan te em to d as a s sim u la »c~o es, to d as as con clu s~oes ob tid as
a p artir d a s cu rvas d e h isterese s~a o v ¶a lid as p ara a q u ela tax a d e varia»c~ao d o cam p o q u e
foi con sid erad a.
P or ex em p lo, n o caso d a s cu rva s d e h isterese m ostra d as n o C ap¶³tu lo 2 d esta T ese,
o oco n sid eram os em p ratica m en te to d as as cu rvas 50 0 p M C , tom ad o s en tre o 3 00 e 8 00
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p asso, sen d o q u e o sistem a en trava em eq u il¶³b rio a p artir d e 1.200 p M C . D u ran te o
in tervalo d e tem p o co n sid era d o, ap esa r d o sistem a n ~ao esta r em seu esta d o d e eq u il¶³b rio,
ele en co n trava-se em u m estad o m etaest¶av el, co m ° u tu a»c~oes n as p rox im id a d es d este, at¶e
q u e receb esse en erg ia su ¯ cien te p ara q u e, n u m a ° u tu a »c~a o m a io r, p u d esse u ltrap a ssa r a
b arreira d e p o ten cia l en tre o estad o m etaest¶a vel e o esta d o d e eq u il¶³b rio, e ¯ n alm en te l¶a
p erm an ecer. O m esm o tip o d e p ro ced im en to ¶e realizad o n o ca so d a ap lica »c~a o d o m ¶eto d o
d e M on te C arlo p a ra a in v estig a»c~ao d e tran si»c~oes d e fases fora d o eq u il¶³b rio [114 , 1 15 ].
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A p e^ n d ic e D
S iste m a fe r r im a g n ¶e tic o d e sp in s
m isto s
N este ap e^n d ice s~a o a p resen ta d os os c¶alcu lo s e resu lta d os ob tid os co n sid era n d o-se
u m sistem a in ¯ n ito cu jo arran jo d e sp in s ¶e d o m esm o tip o q u e o d a p eq u en a p art¶³cu la
ferrim agn ¶etica d escrita n o C ap¶³tu lo 3.
A ssim co m o ¯ zem o s n o caso d a p art¶³cu la ferrim agn ¶etica , p ara se estu d a r o co m -
p o rtam en to m a gn ¶etico ap resen tad o p or este m o d elo , u tilizam o s a ap rox im a »c~ao d e cam p o
m ¶ed io e sim u la »c~o es d e M on te C arlo. N o restan te d este ap e^n d ice, ap resen tam os o m o d elo
e os c¶alcu lo s b asea d os n a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io, a d escri»c~ao d as sim u la »c~o es d e
M on te C arlo, e ¯ n alm en te, o s resu ltad o s o b tid o s.
D .1 M o d e lo
O m o d elo co n sid era d o p a ra o sistem a in ¯ n ito h ex ag on a l d e sp in s m istos, co n siste
d e u m a red e tria n gu lar, cu jas lin h a s s~ao form ad as p o r u m ¶u n ico tip o d e sp in (¾ ou S )
e s~ao v izin h as d e lin h as form ad a s p elo ou tro tip o d e sp in . N a ¯ gu ra D .1 tem -se u m a
rep resen ta»c~ao d o sistem a in ¯ n ito con sid erad o. N esta ¯ gu ra p o d e-se ob serva r q u e cad a
sp in d o sistem a p o ssu i seis v izin h o s m ais p r¶ox im o s, d os q u a is d ois d eles s~a o d e seu m esm o
tip o e q u a tro s~a o d o o u tro tip o d e sp in .
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F ig u ra D .1: R epresen ta»c~ao esquem ¶atica do sistem a in ¯ n ito ferrim agn¶etico de spin s m istos.
O s pon tos em cin za represen tam os spin s do tipo ¾ e os pon tos em preto, represen tam os
spin s do tipo S .
O s m om en tos m ag n ¶eticos d o sistem a s~a o d escritos p or sp in s d e Isin g, on d e cad a
vari¶av el d e sp in a ssu m e o s valores ¾ = § 1= 2 ou S = § 1;0. A l¶em d a in tera»c~ao d ei i
tro ca en tre os sp in s p rim eiro s v izin h os, tam b ¶em ¶e leva d o em co n ta o efeito d o cam p o
crista lin o so b re os sp in s d o tip o S . O h am ilton ian o d o m o d elo tem o s m esm os term os d o
h am ilton ian o a p resen tad o n o C ap¶³tu lo 3 .
D .2 A p r o x im a »c ~a o d e c a m p o m ¶e d io
C on sid eran d o as ex p ress~oes o b tid a s n o cap¶³tu lo 3 p a ra a s m a gn etiza »c~o es d e eq u i-
l¶³b rio d o s sp in s d a p a rt¶³cu la, eq u a »c~o es 3.10 e 3.11 ,
X X1
m = tan h [¯ (J m + J m )] ; (D .1 )¾ 1 S 2 ¾i j j2 j j
e
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P P
2 sin h [¯ (J m + J m )]1 ¾ 3 Sj jj jm = ; (D .2 )P PS i 2 cosh [¯ (J m + J m )]+ ex p (¡ ¯ D )1 ¾ 3 Sj jj j
e, lem b ra n d o q u e n o caso d o sistem a in ¯ n ito tem o s sim etria tran slacion al, p o d em os es-
crev er q u e
m = m = ::: = m = m ; (D .3 )¾ ¾ ¾ ¾1 2 N
e,
m = m = ::: = m = m ; (D .4 )S S S S1 2 N
on d e m rep resen ta a m ag n etiza»c~ao d os sp in s ¾ (su b -red e ¾ ) e m rep resen ta a m ag n e-¾ S
tiza»c~ao d o s sp in s S (su b -red e S ). P o d em o s escrever a m a gn etiza»c~ao d as su b -red es d e sp in
co m o,
1
m = tan h [¯ (4 J m + 2 J m )] ; (D .5 )¾ 1 S 2 ¾
2
e
2 sin h [¯ (4J m + 2 J m )]1 ¾ 3 S
m = : (D .6 )S
2 co sh [¯ (4J m + 2 J m )] + ex p (¡ ¯ D )1 ¾ 3 S
A s eq u a»c~oes D .5 e D .6 fo rm a m u m sistem a d e eq u a»c~oes a co p la d as, q u e d ev e ser
resolv id o p ara ca d a va lor d e tem p eratu ra e p ara d iferen tes valores d os p a ra^ m etro s d o
h am ilton ian o. D esta form a, p o d e-se ava liar a co n trib u i»c~a o d e ca d a u m d esses p ara^ m etros
n a ex iste^n cia e lo ca liza »c~ao d a tem p eratu ra d e co m p en sa»c~ao d o sistem a, T .co m p
D .3 S im u la »c ~o e s d e M o n te C a r lo
A ssim com o n o C ap¶³tu lo 3 , o m o d elo p ara o sistem a ferrim ag n ¶etico in ¯ n ito, foi
sim u lad o u tilizan d o o a lg oritm o d o b a n h o t¶erm ico [54], sen d o q u e em cad a p asso d e
2M on te C arlo (p M C ) fo ram rea lizad as L ten tativas d e m o d i¯ ca »c~a o d o estad o d o sistem a.
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2C on sid era-se red es h ex ag on a is co m L s¶³tios e a p lica-se con d i»c~oes p eri¶od icas d e con to rn o.
O s resu lta d os ap resen tad o s referem -se, em su a m a io ria, µa red e co m tam an h o lin ea r L = 6 4,
en tretan to, tam b ¶em fo ram co n sid erad as red es d e tam an h o s L = 8 , 16 , 3 2, 48 e 12 8.
P ara a red e L = 64 u tiliza-se cerca d e 10 :0 00 p M C , d o s q u ais o s 2:00 0 p rim eiros fo ram
d escon sid erad os d ev id o ao p ro cesso d e term a liza »c~ao. N ova m en te, o s erros ob tid os n ~ao
s~ao m ostrad os n a s ¯ gu ra s p elo fato d e serem m en ores q u e os s¶³m b olos u sad os p ara a
rep resen ta»c~ao d os p o n to s d a sim u la»c~ao .
O algo ritm o u sa d o n a sim u la»c~a o calcu la a m ag n etiza»c~ao d as su b -red es d e sp in s ¾
e S , d e¯ n id as p o r
NX2
m = < ¾ > ; (D .7 )¾ i2L i= 1
NX2
m = < S > ; (D .8 )S i2L i= 1
on d e as som as s~ao realiza d as so b re to d o s os sp in s d o tip o ¾ e d o tip o S , resp ectivam en te,
2e N = L = 2. A m ag n etiza»c~ao tota l d o sistem a ¶e calcu lad a p or
1
m = (m + m ) ; (D .9 )to t ¾ S
2
em ca d a p M C e, em seg u id a , a s m ¶ed ia s s~ao realiza d as en tre os v ¶arios p assos d e M o n te d e
C arlo co n sid era d os, d e fo rm a a se ob ter < m > , < m > e < m > .¾ S to t
A m agn etiza »c~a o total d o sistem a, < m > , an u la-se n a tem p eratu ra d e co m -to t
p en sa »c~a o, T . D esta fo rm a , o p on to d e com p en sa»c~ao ¶e d eterm in ad o p elas segu in tesco m p
co n d i»c~o es:
j < m (T ) > j = j < m (T ) > j ; (D .10 )¾ co m p S co m p
e
sig n < m (T ) > = ¡ sig n < m (T ) > : (D .11 )¾ co m p S co m p
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L em b ra n d o a in d a q u e ta m b ¶em ¶e n ecess¶ario q u e T < T , o n d e T ¶e a tem p eratu raco m p c c
cr¶³tica d o sistem a.
F ig u ra D .2 : M agn etiza»c~ao total e de cada sub-rede de spin s do sistem a ferrim agn¶etico em
fun »c~ao da tem peratura, para J = ¡ J , J = 1 ;0 5J e D = ¡ 0 ;75jJ j.2 1 3 1 1
C o m o j¶a fo i v isto a n teriorm en te, essas co n d i»c~o es m o stram q u e em T = T ,co m p
a m agn etiza »c~a o d as su b -red es ¾ e S ca n celam -se m u tu a m en te, sem , en treta n to , serem
¶n u la s. A p en as em T = T am b a s torn a m -se n u las. E ap resen tad a n a ¯ gu ra D .2 , ac
m a gn etiza »c~a o to tal e d e ca d a u m a d as su b -red es d e sp in s d o sistem a em fu n »c~a o d a tem -
p eratu ra , p ara u m d eterm in ad o con ju n to d e p ara^ m etros d o h am ilton ian o q u e leva m o sis-
tem a a ap resen tar u m p on to d e com p en sa »c~a o. P a ra a ¯ gu ra m o strad a tem -se J = ¡ J ,2 1
J = 1;0 5J e D = ¡ 0;75 jJ j. O resu lta d o d as sim u la»c~oes d e M on te C a rlo forn ece3 1 1
T = (0 ;26 § 0;02 )jJ j= k p a ra o p o n to d e com p en sa»c~a o, e T = (0 ;6 2 § 0;02 )jJ j= k ,co m p 1 B c 1 B
p ara a tem p eratu ra d o p o n to cr¶³tico .
N a ¯ gu ra D .3 ex ib im os o cu m u lan te d e q u a rta o rd em d o sistem a u tiliza n d o-se
o m esm o co n ju n to d e p ara^ m etros d a ¯ gu ra D .2 , p a ra as red es com L ig u al a 8, 16, 32
an d 6 4. C om o p o d em os ver, o p on to d e com p en sa »c~ao n ~a o ap resen ta n en h u m fen o^ m en o
cr¶³tico ; ap en a s em T o co m p orta m en to cr¶³tico ¶e ob serva d o atrav¶es d o cru zam en to d osc
cu m u lan tes.
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F ig u ra D .3: (a ) C um ulan tes de quarta ordem obtidos para as redes L = 8 (quadrados),
L = 16 (c¶³rculos), L = 3 2 (tri^an gulos para cim a) e L = 6 4 (tri^an gulos para baixo. (b)
S usceptibilidade e (c) calor espec¶³¯ co em fu n »c~ao da tem peratura, utilizan do os m esm os
para^m etros da ¯ gu ra D .2 para L = 64. T e T s~ao destacados n a ¯ gu ra.co m p c
N a s ¯ gu ra s D .3 (b) e D .3 (c), ap resen ta m o s a su scep tib ilid a d e e o calor esp ec¶³¯ co em
fu n »c~ao d a tem p eratu ra, p a ra L = 64 , resp ectivam en te. N ovam en te, ¯ ca cla ro q u e essas
p rop ried ad es s~a o fu n »c~oes b em com p o rtad a s em T = T ; ap en a s em T = T a p resen -co m p c
tam u m com p orta m en to sin g u la r. O p on to d e co m p en sa»c~ao ap a rece d ev id o ap en a s µas
d iferen tes d ep en d e^n cia s d as m a gn etiza»c~oes d a s su b -red es com a tem p eratu ra, e n ~ao ex ib e
n en h u m a sin gu larid a d e esp ecia l. N a ¯ gu ra D .4 s~a o m o strad a s as d iferen tes tem p eratu ras
d e com p en sa»c~a o em fu n »c~ao d o tam an h o d as red es h ex ago n ais con sid erad as, d e on d e p o d e-
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se p erceb er q u e T p ratica m en te n ~a o ¶e sen s¶³vel a o tam an h o d a red e q u a n d o L > 2 0.co m p
D esta form a, co m o o estu d o d o sistem a ferrim ag n ¶etico est¶a fo calizad o n o estu d o d e seu
p o n to d e com p en sa »c~a o, p o d e-se realizar as sim u la »c~o es u tiliza n d o-se a red e com L = 64 .
F ig u ra D .4: T em peratura de com pen sa»c~ao em fu n »c~ao do tam an ho lin ear da rede hexagon al
e para os m esm os para^m etros da ¯ gura D .2. T tam b¶em ¶e m ostrada n a ¯ gura.c
D .4 R e su lta d o s e c o n c lu s~o e s
A ssim com o n o caso d e u m a p art¶³cu la ferrim a gn ¶etica , o in teresse d esse trab a lh o
est¶a n a p ro cu ra d os p ara^ m etros d o h a m ilto n ia n o d o m o d elo p ara os q u ais ele a p resen ta
u m p on to d e com p en sa »c~ao. C om o p o d e ser v isto a segu ir, o a p arecim en to d o p o n to d e
co m p en sa»c~ao est¶a restrito a p en as µa regi~ao on d e o a co p la m en to in tra-su b -red e d os sp in s
¾ ¶e ferrom ag n ¶etico. A l¶em d isso , a su b -red e S d ev e ter u m a cop lam en to in tra-su b -red e
an tiferrom ag n ¶etico o u estar su b m etid a a u m cam p o cristalin o b asta n te n eg ativo.
N a ¯ g u ra D .5 (a ) ¶e m ostra d o o va lo r m ¶³n im o d o a co p la m en to in tra-su b -red e J 2
em fu n »c~ao d e D , p ara a ex iste^n cia d e T , u tilizan d o -se a ap rox im a»c~a o d e cam p o m ¶ed ioco m p
co m J = J . P ara va lo res d e J m en o res q u e o va lor m ¶³n im o, m ¶e sem p re m aior q u e3 1 2 S
m p ara q u alq u er valor d e T < T . O valo r m ¶³n im o d e J d ep en d e d a in ten sid a d e d o¾ c 2
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ca m p o cristalin o , D , sen d o u m a fu n »c~a o crescen te co m D . P ara D < ¡ 1;0 jJ j o m o d elo1
n ~ao ex ib e n en h u m p o n to d e co m p en sa»c~ao , d ev id o ao fa to d e q u e m < m p ara to d asS ¾
as tem p eratu ra s T < T e p a ra q u aisq u er valores d e J . A ¯ gu ra D .5 (b) rep resen ta osc 2
valores m ¶³n im os d e J ob tid os atrav¶es d as sim u la»c~oes d e M on te C a rlo p ara J = 0 ;9 8J .2 3 1
F ig u ra D .5 : V alor m ¶³n im o de J em fun »c~ao do cam po cristalin o, para o aparecim en to de2
um pon to de com pen sa»c~ao. (a ) R esu ltados obtidos n a aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio para
J = J e (b) resultados obtidos pelas sim ula»c~oes de M on te C arlo para J = 0;98 J . N a3 1 3 1
regi~ao A tem -se m > m , em B tem -se a regi~ao on de o pon to de com pen sa»c~ao aparece.S ¾
C on fo rm e p o d em os ob serva r, p ara 0 < D < 0;50 jJ j o valor m ¶³n im o d e J d ecresce com1 2
D , sen d o esse resu ltad o b astan te d iferen te d aq u ele ob tid o p ela ap rox im a»c~ao d e cam p o
m ¶ed io. A cred ita m o s q u e esse co m p orta m en to d eva ser a trib u¶³d o a u m a m u d an »ca efetiva
n a d im en s~ao d o sistem a , u m a vez q u e p ara D < ¡ 3;0jJ j o sistem a p o d e ser rep resen tad o1
p o r u m con ju n to d e ca d eias d e sp in s ¾ n ~a o a co p la d as. D ev id o a o fa to d a a p rox im a»c~ao d e
ca m p o m ¶ed io n ~ao ca p tu rar a s ca racter¶³stica s d im en sion a is d o sistem a , esse com p o rtam en to
n ~ao ¶e veri¯ ca d o n a ¯ g u ra D .5 (a ).
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F ig u ra D .6: V alores m ¶³n im os e m ¶axim os de ¡ J em fun »c~ao do cam po cristalin o, para3
o aparecim en to de um pon to de com pen sa»c~ao. U tiliza-se n essas ¯ gu ras J = ¡ J . (a )2 1
R esultados obtidos pela aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resultados obtidos pelas sim u-
la»c~oes de M on te C arlo. N a regi~ao A tem -se m > m , em B tem -se a regi~ao on de o pon toS ¾
de com pen sa»c~ao aparece e em C tem os m < m .S ¾
A in tera»c~ao an tiferro m a gn ¶etica en tre sp in s S estab elece d ois lim ites p ara o ap a re-
cim en to d o p o n to d e co m p en sa»c~ao. O p o n to d e co m p en sa»c~ao p o d e ex istir ap en a s n a regi~ao
en tre esses lim ites d e J q u e, p or su a v ez, d ep en d em d o valor d o cam p o cristalin o, D . A s3
¯ gu ra s D .6 (a ) e D .6 (b) rep resen ta m o s resu lta d os d a ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io e
d as sim u la»c~oes d e M on te C arlo, resp ectivam en te. P a ra os valores d o lim ite su p erio r d e J 3
em fu n »c~ao d e D n o in tervalo ¡ 0;50 jJ j < D < 0, os resu ltad o s d as sim u la »c~o es n ova m en te1
m o stram u m com p o rtam en to d iferen te d aq u eles o b servad o s n a ap rox im a »c~a o d e cam p o
m ¶ed io.
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F ig u ra D .7: D epen de^n cia de T e T com o cam po cristalin o. (a ) R esultados obtidosco m p c
pela aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio para J = ¡ J e J = J e (b) resultados obtidos atrav¶es2 1 3 1
das sim ula»c~oes de M on te C arlo para J = ¡ J e J = 0 ;9 8J .2 1 3 1
A d ep en d e^n cia d e T e T co m o ca m p o crista lin o p o d e ser ob serva d a atrav¶esco m p c
d a ¯ g u ra D .7. A ¯ g u ra D .7 (a ), q u e rep resen ta o s resu lta d os d a a p rox im a»c~ao d e cam p o
m ¶ed io p a ra J = ¡ J e J = J , m ostra q u e p a ra D < ¡ 1;0 jJ j o sistem a n ~ao ex ib e2 1 3 1 1
n en h u m p o n to d e com p en sa»c~ao. Q u a n d o D u ltra p assa esse va lo r, T e T crescem comco m p c
o a u m en to d e D , e T a p rox im a-se cad a vez m a is d e T , a t¶e q u e em D = 0;6jJ j, tem osco m p c 1
T = T . A ¯ g u ra D .7 (b) rep resen ta o s resu lta d os ob tid os atrav¶es d as sim u la »c~o es d eco m p c
M on te C a rlo p ara J = ¡ J e J = 0 ;98J . N ova m en te, p a ra os va lo res d e D < ¡ 1;0 jJ j,2 1 3 1 1
n ~ao h ¶a n en h u m a tem p eratu ra d e com p en sa »c~a o p ara o sistem a , en tretan to, p a ra D >
¡ 1;0jJ j sem p re ¶e p oss¶³v el en con trar u m p on to d e com p en sa»c~ao p ara o s p ara^ m etros d o1
h am ilton ian o con sid erad o .
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F ig u ra D .8 : D epen de^n cia de T e T com o valor da in tera»c~ao de troca en tre spin sco m p c
prim eiros vizin hos do tipo ¾ . (a ) R esultados obtidos pela aproxim a»c~ao de cam po m ¶edio
para J = J e D = 0 e (b) resultados obtidos atrav¶es das sim ula»c~oes de M on te C arlo para3 1
J = 0;9 8J e D = 0.3 1
N a ¯ g u ra D .8 a p resen tam os as tem p era tu ras d e co m p en sa»c~ao e cr¶³tica em fu n »c~ao
d e J . A ¯ gu ra D .8 (a ) rep resen ta os resu ltad os ob tid os p ela a p rox im a»c~ao d e cam p o2
m ¶ed io p ara J = J e D = 0, en q u an to q u e a ¯ g u ra D .8 (b), rep resen ta os resu lta d os d as3 1
sim u la»c~oes d e M on te C arlo p a ra J = 0;9 8J e D = 0 . E m a m b a s as ¯ g u ras, p o d em os3 1
ob serva r q u e o p on to d e co m p en sa»c~ao ap a rece ap en as q u a n d o o va lo r m ¶³n im o d e J ¶e2
atin gid o. A tem p eratu ra cr¶³tica d e u m a p art¶³cu la sem p re cresce co m o a u m en to d e J .2
P or o u tro lad o , a tem p eratu ra d e co m p en sa»c~ao m an t¶em -se p raticam en te co n stan te.
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F ig u ra D .9 : D epen de^n cia de T e T com o valor da in tera»c~ao de troca en tre spin sco m p c
prim eiros vizin hos do tipo S para J = ¡ J e D = 0. (a ) R esu ltados obtidos pela aproxi-2 1
m a»c~ao de cam po m ¶edio e (b) resultados obtidos atrav¶es das sim ula»c~oes de M on te C arlo.
P or ¯ m , ap resen ta m o s n a ¯ g u ra D .9 os valores o b tid os p ara T e T em fu n »c~aoco m p c
d a in tera»c~ao a n tiferro m a gn ¶etica J , con sid eran d o -se J = ¡ J e D = 0 . A ¯ gu ra D .9 (a )3 2 1
rep resen ta o s resu lta d os ob tid os p ela a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io, en q u a n to q u e a ¯ gu ra
D .9 (b), rep resen ta o s resu ltad o s d as sim u la »c~oes d e M o n te C arlo. T e T s~a o fu n »c~o esco m p c
d ecrescen tes d e J , e T ap arece a p en as en tre u m valor m ¶³n im o e m ¶a x im o d e J .3 co m p 3
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A p e^ n d ic e E
E n e r g ia liv re d e u m a p a rt¶³c u la c o m
sp in s c o n t¶³n u o s
N este ap e^n d ice u tilizam os a d esig u ald ad e d e B og oliu b ov p ara ob ter a en erg ia liv re
d e u m sistem a m ag n ¶etico cu ja en ergia ¶e d escrita p elo h a m ilton ian o cl¶a ssico d e H eisen b erg.
A en erg ia liv re ¶e en co n tra d a n a ap rox im a »c~ao d e cam p o m ¶ed io, e ¶e ob tid a p ara o ca so d e
u m sistem a ¯ n ito , com o u m a p eq u en a p art¶³cu la p or ex em p lo. C o n sid era m o s os tre^s ca sos
in vestiga d os n o C a p¶³tu lo 4 d esta T ese: p art¶³cu la isotr¶op ica e q u an d o ela tem seu eix o d e
f¶acil m ag n etiza»c~ao p aralelo ou p erp en d icu lar ao ca m p o m ag n ¶etico ex tern o.
C o n form e j¶a v isto n o A p e^n d ice A d esta T ese, p o d em os u tiliza r a d esig u ald ad e d e
B o go liu b ov [106 ] p ara estim ar a en erg ia liv re d o sistem a e, a p a rtir d esta , d eterm in ar a
su a m a gn etiza »c~a o. P ara tan to , a ex p ress~ao
© = G + < H ¡ H > ; (E .1 )0 0 0
d eve ser m in im izad a com rela»c~ao ao s seu s p ara^ m etros variacio n ais q u e su rg em q u a n d o es-
tab elecem os o h am ilton ian o ten tativa H . N esta ex p ress~ao , G ¶e a en ergia liv re ten tativa,0 0
ca lcu lad a a trav¶es d e H e H ¶e o h am ilton ian o d o sistem a. M in im izan d o -se © com rela»c~ao0
ao s seu s p ara^ m etros variacion ais, d eterm in am os a en ergia liv re d o sistem a n a a p rox im a»c~ao
d e ca m p o m ¶ed io , G , a trav¶es d a escolh a d e u m h am ilton ian o ten ta tiva d e p art¶³cu lasC M
liv res.
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E .1 C ¶a lc u lo d e G n o c a so d e u m a p a r t¶³c u la iso -C M
tr ¶o p ic a
O h am ilton ian o n esse caso ¶e
NX XJ ~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ; (E .2 )i j iz
2 < i;j> iP
on d e a som a ¶e realizad a so b re to d os o s p ares d e sp in s p rim eiro s v izin h o s d o sistem a< i;j>P
e a so m a ¶e feita so b re to d os o s sp in s. P a ra o c¶a lcu lo d a en erg ia liv re d esse sistem a n ai
ap rox im a »c~a o d e cam p o m ¶ed io , co n sid era m o s com o h a m ilto n ia n o ten tativa u m a ex p ress~ao
d o tip o
NXH = ¡ n S : (E .3 )0 i iz
i
P ara ob ter-se © , p recisam os ca lcu la r G , < H > e < H > . P a ra a s m ¶ed ia s d o0 0 0 0
tip o < ::: > p rim eiram en te calcu la m o s Z , d a d o p or0 0
Z
¡ ¯ H 0Z = e d − ; (E .4 )0 fS giR
on d e a in tegra »c~a o ¶e realizad a sob re to d as as co n ¯ gu ra »c~o es d o sistem a. U san d o E .3,fS gi
tem -se
Z P N
¯ n Si iziZ = e d −0 fS giZ Z Z P1 b a
¯ n Si izi= e d S d S d Six iy iz¡1 ¡ b ¡ aY sin h (¯ n )iN
Z = (4 ¼ ) : (E .5 )0
¯ n iiqq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
P o d e-se ag ora ca lcu la r < H > , atrav ¶es d e0 0
Z
1 ¡¯ H 0< H > = H e d − ; (E .6 )0 00
Z fS gi0
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lo go ,
Z N PX1 ¯ n Si izi< H > = (¡ n S )e d −0 i iz0
Z fS g0 i iZ Z ZN P1 b aX¡ 1 ¯ n Si izi= n S e d S d S d Si iz ix iy iz
Z ¡ 1 ¡b ¡a0 iµ ¶
1
< H > = ¡ n coth (¯ n ) ¡ : (E .7 )0 i i0
¯ n i
P ara sim p li¯ car ain d a m ais essa ex p ress~ao vam os calcu lar < S > = m , < S > = mix ix iy iy0 0
e < S > = m . A ssim tem os,iz iz0
Z
1 ¡¯ H 0m = S e d − ; (E .8 )ix ix
Z fS gi0
e su b stitu in d o-se a ex p ress~ao p ara H , ob tem o s0
Z P1 ¯ n Si izim = S e d −ix ix
Z fS gi0 Z Z Z P1 b a1 ¯ n Si izi= S e d S d S d Six ix iy iz
Z ¡1 ¡b ¡a0
m = 0 : (E .9 )ix
O m esm o o co rre p ara m . P ara m , en treta n to, tem -se:iy iz
Z P1 ¯ n Si izim = S e d −iz iz
Z fS gi0 Z Z Z1 b a1 ¯ n Si iz= S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡ 1 ¡b ¡ a0
1
m = co th (¯ n ) ¡ : (E .10 )iz i
¯ n i
D esta fo rm a , < H > p o d e ser reescrito n a fo rm a0 0
NX
< H > = ¡ n m : (E .11 )0 i iz0
i
11 8
P o d em os ag ora ca lcu lar < H > . T em os q u e0
Z
1 ¡ ¯ H 0< H > = H e d − ; (E .12 )0
Z fS gi0
lo go ,
µ ¶Z N PX X1 J ¯ n Si iz~ ~ i< H > = ¡ S ¢ S ¡ H S e d −0 i j iz
Z 2fS gi0 < i;j> iZ Z Z P1 b aX¡ J ¯ n Si iz~ ~ i= S ¢S e d S d S d Si j ix iy iz
2Z ¡ 1 ¡b ¡ a0 < i;j>Z Z Z P1 b aXH ¯ n Si izi¡ S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0 iX XJ
< H > = ¡ m m ¡ H m : (E .13 )0 iz jz iz
2 < i;j> i
C o m o
G = ¡ k T ln Z ; (E .14 )0 B 0
tem os, p orta n to ,
X sin h (¯ n )i
G = ¡ N k T ln (4¼ ) ¡ k T ln : (E .15 )0 B B
¯ n ii
L o go , a ex p ress~ao p ara © to m a a segu in te fo rm a :
X X X Xsin h (¯ n ) Ji
© = ¡ N k T ln (4¼ )¡ k T ln ¡ m m ¡ H m + n m : (E .16 )B B iz jz iz i iz
¯ n 2ii < i;j> i i
E sta ex p ress~ao d ev e ser m in im izad a com rela »c~a o a os seu s p ara^ m etros varia cion ais n , p arai
q u e a en erg ia liv re d o sistem a n a ap rox im a»c~ao d e ca m p o m ¶ed io seja en con trad a. D esta
form a, im p on d o -se q u e
@ © ´ 0 ; (E .17 )
@ n i
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on d e i = 1;2;:::;N , ob tem o s
X
n = H + J m : (E .18 )i j z
j
P ortan to, n o estad o d e eq u il¶³b rio tem os:
X 1
m = m = coth [¯ (H + J m )] ¡ : (E .19 )Pi iz jz
¯ (H + J m )jzjj
F in a lm en te, colo ca n d o os valores d e n em © , ob tem o s a en erg ia liv re d a p art¶³cu lai
isotr¶op ica com sp in s co n t¶³n u os n a ap rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io:
X
G = © (n = H + J m )C M i j
j P½ ¾NX X sin h [¯ (H + J m )]J jj
= m m ¡ k T ln 4¼ : (E .20 )Pi j B
2 ¯ (H + J m )jj< i;j> i
E .2 C ¶a lc u lo d e G q u a n d o o e ix o f¶a c il d a p a r t¶³c u laC M
¶e p a r a le lo a o c a m p o
N esse caso o h am ilton ian o ap resen tad o n o C ap¶³tu lo 4 ¶e
N NX X XJ 2~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S ; (E .21 )i j iz iz2 < i;j> i iP
on d e a som a ¶e realizad a so b re to d os o s p ares d e sp in s p rim eiro s v izin h o s d o sistem a< i;j>P
e a som a ¶e feita sob re to d o s o s sp in s. C om o h am ilton ian o ten tativa escolh em o s u m ai
ex p ress~a o d o tip o ,
N NX X
2H = ¡ n S ¡ p S : (E .22 )0 i iz i iz
i i
C o m esse h am ilton ian o , a fu n »c~ao p arti»c~ao d o sistem a, Z ¶e0
12 0
Z P PN N 2¯ ( n S + p S )i iz i izi iZ = e d −0
fS giZ Z Z P P1 b a N 2¯ ( n S + p S )i iz i izi i= e d S d S d Six iy iz
¡ 1 ¡b ¡aZ Z ZN 1 b aY 2¯ (n S + p S )i iz i izZ = e d S d S d S ; (E .23 )0 ix iy iz¡1 ¡ b ¡ ai qq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m ¶ed ia < H > p ara o h am ilton ian o ten ta tiva torn a -se0 0
Z N N P PX X1 22 ¯ ( n S + p S )i iz i izi i< H > = (¡ n S ¡ p S )e d −0 i iz i0 izZ fS gi0 i iZ Z ZN P1 b aX1 2¯ (n S + p S )i iz i izi= ¡ n S e d S d S d Si iz ix iy iz
Z ¡ 1 ¡b ¡ a0 i Z Z ZN P1 b aX1 22 ¯ (n S + p S )i iz i izi¡ p S e d S d S d Si ix iy izizZ ¡1 ¡ b ¡ a0 iR R R 21 b a ¯ (n S + p S )i iz i izS e d S d S d Siz ix iy iz¡ 1 ¡b ¡ a< H > = ¡ n P0 i0 NR R R 21 b a ¯ (n S + p S )i iz i izie d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡aR R R 21 b a 2 ¯ (n S + p S )i iz i izS e d S d S d Six iy iz¡ 1 ¡ b ¡a iz¡ p P : (E .24 )i NR R R 21 b a ¯ (n S + p S )i iz i izie d S d S d Six iy iz¡ 1 ¡b ¡ a
P ara sim p li¯ ca r ain d a m ais essa ex p ress~ao vam os calcu lar < S > = m , < S > =ix ix iy0 0
2 2 1m , < S > = m e < S > = m . A ssim ,iy iz iz0 iz iz0
Z P1 2¯ (n S + p S )i iz i izim = S e d −ix ix
Z fS gi0 Z Z Z P1 b a1 2¯ (n S + p S )i iz i izi= S e d S d S d Six ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0
m = 0 ; (E .25 )ix
o m esm o o corre p ara m . P ara m , en tretan to, tem o siy iz
1 ¶E importante diferenciar alguns termos que podem dar margem µa d¶uvida devido µa nota»c~ao. Desta
2 22 2forma escrevemos m = < S > e (m ) = < S > .iz iz 0iz iz 0
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Z P1 2¯ (n S + p S )i iz i izim = S e d −iz iz
Z fS gi0 Z Z Z P1 b a1 2¯ (n S + p S )i iz i izi= S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0R R R 21 b a ¯ (n S + p S )i iz i izS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡am = : (E .26 )R R Riz 21 b a ¯ (n S + p S )i iz i ize d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
2N o caso d e m tem o siz
Z P1 22 2 ¯ (n S + p S )i iz i izim = S e d −iz izZ fS gi0 Z Z Z P1 b a1 22 ¯ (n S + p S )i iz i izi= S e d S d S d Six iy izizZ ¡1 ¡ b ¡a0R R R 21 b a 2 ¯ (n S + p S )i iz i izS e d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a iz2m = : (E .27 )R R R 2iz 1 b a ¯ (n S + p S )i iz i ize d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
D esta fo rm a , < H > tom a a seg u in te form a:0 0
N NX X
2< H > = ¡ n m ¡ p m : (E .28 )0 i iz i0 iz
i i
A m ¶ed ia p ara o h a m ilto n ia n o d o sistem a, < H > , p o d e ser ca lcu lad a com o0
µ ¶Z N N PX X X1 J 22 ¯ (n S + p S )i iz i~ ~ izi< H > = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S e d −0 i j iz izZ 2fS g0 i < i;j> i iZ Z Z P1 b aX¡ J 2¯ (n S + p S )i iz i~ ~ izi= S ¢ S e d S d S d Si j ix iy iz
2Z ¡ 1 ¡b ¡a0 < i;j>Z Z Z P1 b aXH 2¯ (n S + p S )i iz i izi¡ S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡ a0 i Z Z Z P1 b aXk 22 ¯ (n S + p S )i iz i izi¡ S e d S d S d Six iy izizZ ¡1 ¡ b ¡ a0 iX X XJ 2< H > = ¡ m m ¡ H m ¡ k m : (E .29 )0 iz jz iz iz2 < i;j> i i
T am b ¶em ,
12 2
G = ¡ k T ln Z0 B 0 · ¸Z Z ZN 1 b aX 2¯ (n S + p S )i iz i izG = ¡ k T ln e d S d S d S : (E .30 )0 B ix iy iz
¡1 ¡ b ¡ ai
E , ¯ n a lm en te, © p o d e ser escrito com o
· ¸Z Z ZN 1 b aX 2¯ (n S + p S )i iz i iz© = ¡ k T ln e d S d S d SB ix iy iz¡1 ¡b ¡aiX X X X XJ 2 2¡ m m ¡ H m ¡ k m + n m + p m : (E .31 )iz j z iz i iz iiz iz2 < i;j > i i i i
M in im izan d o -se essa ex p ress~ao com rela»c~ao a os seu s p a ra^ m etro s variacio n ais n e p ,i i
ob t¶em -se:
X
n = H + J m ; (E .32 )i jz
j
e
p = k : (E .33 )i
F in a lm en te, p o d em os escrever q u e
P
2R R R ¯ [S (H + J m )+ k S ]1 b a iz jz izjS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡a Pm = m = ; (E .34 )i iz 2R R R ¯ [S (H + J m )+ k S ]1 b a iz jz izje d S d S d Six iy iz¡1 ¡ b ¡a
e
P
2R R R ¯ [S (H + J m )+ k S ]1 b a iz jz2 izjS e d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a iz2 2 Pm = m = : (E .35 )R R R 2i iz ¯ [S (H + J m )+ k S ]1 b a iz jz izje d S d S d Six iy iz¡1 ¡ b ¡a
A en erg ia liv re n a a p rox im a»c~ao d e cam p o m ¶ed io to rn a-se
XJ
G = m mC M i j
2 < i;j> · ¸Z Z ZN P1 b aX 2¯ [S (H + J m )+ k S ]iz jz izj¡ k T ln e d S d S d S ; (E .36 )B ix iy iz¡ 1 ¡b ¡ai
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qq
2 2 2co m a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
E .3 C ¶a lc u lo d e G q u a n d o o e ix o f¶a c il d a p a r t¶³c u laC M
¶e p e r p e n d ic u la r a o c a m p o
N esse caso , o h a m ilto n ia n o ¶e
N NX X XJ 2~ ~H = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S ; (E .37 )i j iz ix2 < i;j> i iP P
on d e ¶e realizad a sob re to d os os p ares d e sp in s p rim eiros v izin h o s e ¶e feita so b re< i;j> i
to d os o s sp in s. N este caso con sid eram os com o h am ilton ian o ten tativa u m a ex p ress~a o d o
tip o,
N N NX X X
2H = ¡ n S ¡ q S ¡ p S : (E .38 )0 i iz i ix i ix
i i i
P ara esse h am ilton ia n o ten tativa, a fu n »c~a o p a rti»c~ao , Z , to rn a-se0
Z P P P
2¯ ( n S + q S + p S )i iz i ix i ixi i iZ = e d −0 fS giZ Z Z P1 b a
2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= e d S d S d Six iy iz¡1 ¡ b ¡aZ Z ZN 1 b aY 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixZ = e d S d S d S ; (E .39 )0 ix iy iz
¡ 1 ¡b ¡ai qq
2 2 2on d e a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
A m ¶ed ia < H > ¯ ca0 0
Z N N N P P PX X X1 22 ¯ ( n S + q S + p S )i iz i ix i ixi i i< H > = (¡ n S ¡ q S ¡ p S )e d −0 i iz i ix i0 ixZ fS gi0 i i iZ Z ZN P1 b aX1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= ¡ n S e d S d S d Si iz ix iy iz
Z ¡1 ¡b ¡a0 i Z Z ZN P1 b aX1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi¡ q S e d S d S d Si ix ix iy iz
Z ¡ 1 ¡b ¡ a0 i
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Z Z ZN P1 b aX1 22 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi¡ p S e d S d S d Si ix iy izixZ ¡ 1 ¡b ¡a0 iR R R 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Siz ix iy iz¡ 1 ¡ b ¡ a< H > = ¡ n R R R0 i0 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡ 1 ¡ b ¡ aR R R 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Six ix iy iz¡1 ¡b ¡a¡ q R R Ri 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡aR R R 21 b a 2 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Six iy izix¡1 ¡b ¡a¡ p : (E .40 )R R Ri 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
C om o an teriorm en te, vam os ca lcu la r < S > = m , < S > = m , < S > = m eix ix iy iy iz iz0 00
2 2< S > = m . T em os, p orta n to ,ix ix0
Z P1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixim = S e d −ix ix
Z fS gi0 Z Z Z P1 b a1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= S e d S d S d Six ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0R R R 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Six ix iy iz¡1 ¡b ¡am = ; (E .41 )R R Rix 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
n o ca so d e m tem -se:iy
Z P1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixim = S e d −iy iy
Z fS g0 iZ Z Z P1 b a1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= S e d S d S d Siy ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0
m = 0 : (E .42 )iy
P or o u tro lad o , p ara m tem osiz
Z P1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixim = S e d −iz iz
Z fS g0 iZ Z Z P1 b a1 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡a0R R R 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡am = : (E .43 )R R Riz 21 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
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2N o caso d e m escrev em osix
Z P1 22 2 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixim = S e d −ix ixZ fS gi0 Z Z Z P1 b a1 22 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi= S e d S d S d Six iy izixZ ¡1 ¡ b ¡a0R R R 21 b a 2 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixS e d S d S d Six iy izix¡1 ¡b ¡a2m = : (E .44 )R R R 2ix 1 b a ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixe d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
D esta form a, < H > to m a a fo rm a m ais sim p li¯ ca d a:0 0
N N NX X X
2< H > = ¡ n m ¡ q m ¡ p m : (E .45 )0 i iz i ix i0 ix
i i i
P ara o h am ilton ian o d o sistem a, < H > , p o d em o s escrev er0
µ ¶Z N N PX X X1 J 22 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i~ ~ ixi< H > = ¡ S ¢ S ¡ H S ¡ k S e d −0 i j iz ixZ 2fS g0 i < i;j> i iZ Z Z P1 b aX¡ J 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i~ ~ ixi= S ¢ S e d S d S d Si j ix iy iz
2Z ¡ 1 ¡b ¡a0 < i;j>Z Z Z P1 b aXH 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi¡ S e d S d S d Siz ix iy iz
Z ¡1 ¡ b ¡ a0 i Z Z Z P1 b aXk 22 ¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixi¡ S e d S d S d Six iy izixZ ¡1 ¡ b ¡ a0 iX X XJ 2= ¡ (m m + m m ) ¡ H m ¡ k m ; (E .46 )ix jx iz jz iz ix2 < i;j> i i
e p ara G ,0
G = ¡ k T ln Z0 B 0 · ¸Z Z ZN 1 b aX 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ixG = ¡ k T ln e d S d S d S : (E .47 )0 B ix iy iz¡1 ¡ b ¡ ai
F in a lm en te, © to m a a segu in te fo rm a :
· ¸Z Z ZN 1 b aX 2¯ (n S + q S + p S )i iz i ix i ix© = ¡ k T ln e d S d S d SB ix iy iz¡ 1 ¡ b ¡ ai
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X X XJ 2¡ (m m + m m ) ¡ H m ¡ k mix jx iz jz iz ix2 < i;j> i iX X X
2+ n m + q m + p m : (E .48 )i iz i ix i ix
i i i
M in im izan d o -se esta ex p ress~ao com rela»c~ao a os seu s p ara^ m etros variacion ais n , q e p ,i i i
ob t¶em -se:
X
n = H + J m ; (E .49 )i jz
j
X
q = J m ; (E .50 )i jx
j
e
p = k : (E .51 )i
R esu m in d o , p o d em os escrev er q u e
q
2 2
m = (m ) + (m ) ; (E .52 )i ix iz
on d e
P P
2R R R ¯ [J S m + S (H + J m )+ k S ]1 b a ix jx iz jz ixj jS e d S d S d Six ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = ; (E .53 )ix 2R R R ¯ [J S m + S (H + J m )+ k S ]1 b a ix jx iz jz ixj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
e
P P
2R R R ¯ [J S m + S (H + J m )+ k S ]1 b a ix jx iz jz ixj jS e d S d S d Siz ix iy iz¡1 ¡b ¡a P Pm = : (E .54 )iz 2R R R ¯ [J S m + S (H + J m )+ k S ]1 b a ix jx iz jz ixj je d S d S d Six iy iz¡1 ¡b ¡a
C o lo can d o -se as ex p ress~o es d os p ara^ m etros variacio n ais n , q e p em © , o b tem osi i i
a en ergia liv re n a ap rox im a »c~a o d e ca m p o m ¶ed io :
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XJ
G = (m m + m m )C M ix j x iz jz
2 < i;j> ·Z Z ZN P P1 b aX 2¯ [J S m + S (H + J m )+ k S ]ix jx iz jz ixj j¡ k T ln eB
¡1 ¡b ¡ai ¸
d S d S d S ; (E .55 )ix iy iz
qq
2 2 2co m a = 1 ¡ S ¡ S e b = 1 ¡ S .iy iz iz
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